/ 


[ 


| 
区 
区 


长 


和 


站 中 人 


大 学 出 版 社 


过 
bs 


1 


ISBN 7-302-00 
1IG。2( 课 ) 定价 : 


晶 体 学 导论 3 


王 英 华 编著 


清华 头 学 出 天 社 


内 容 提 要 


《晶体 学 导论 3 以 简明 的 语言 徊 述 了 晶体 的 几何 规律 ， 介 绍 了 点 隆 ， 对 
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A 前 言 


晶体 几何 学 是 多 门 学 科 的 基础 ， 它 不 仅 对 晶体 结构 测定 者 具 
有 重要 意义 ,而 且 对 所 有 材料 一 -~ 金属 、 陶 咨 、 高 分 子 、. 半 导体 、 矿 
物 ` 药 物 . 生 物 等 工作 者 ,都 具有 重要 的 意义 。 可 以 说 , 了 解 晶体 结 
构 规 律 ,掌握 描述 晶体 的 方法 和 语言 ,熟悉 晶体 学 中 所 用 的 数学 方 
法 是 材料 工作 者 通晓 本 学 科 的 基础 和 在 本 学 科 内 得 到 发 展 的 人 门 
向 导 ， 

本 书 的 对 象 是 材料 工作 者 ， 而 不 是 晶体 结构 测定 者 。 所 以 它 
不 着 重 于 历史 的 追 述 \ 点 群 , 空 间 群 理论 的 推导 ， 而 是 着 重 于 材料 
工作 者 应 了 解 和 熟悉 的 内 容 . 书 中 前 面 介绍 晶体 内 部 结构 的 规律 ， 
对 称 特 征 , 国 际 上 租用 的 晶体 学 语言 .符号 和 典型 的 晶体 结构 ， 后 
面 着 重 讨论 晶体 学 中 常用 的 三 种 变换 一 一 投影 变换 、 倒 易 变 换 \、 些 
标 变 换 和 它们 在 材料 科学 中 的 应 用 、 

本 书 在 内 容 取舍 上 的 特点 是 ; 对 材料 工作 者 常用 的 晶体 学 特 
有 内 容 给 以 较 大 的 篇 轻 , 例如 极 射 投影 的 概念 与 应 用 ,与 现代 衍 庙 
技术 密切 相关 的 例 易 点 阵 概念 与 应 用 等 。 对 点 群 和 空间 群 的 处 理 
不 是 着 眼 于 来 源 推导 ,而 是 着 眼 于 介绍 国际 通用 符号 的 意义 ,国际 
资料 的 阅读 , 和 从 这 些 资料 中 能 获得 的 材料 结构 特征 ,以 帮助 材料 
.工作 者 在 自己 的 研究 工作 中 利用 这 些 资料 ， 同 时 ， 为 了 帮助 初学 
者 掌握 书 中 的 内 容 , 文 字 力 求 通俗 易 懂 , 并 在 每 章 后 附 有 思考 与 练 
习题 。 

本 书 可 作为 金属 、 陶 次 .半导体 等 材料 专业 本 科 生 、 研 究 生 的 
教材 和 材料 工作 者 的 参考 节 , 也 可 供 生物 ,药物 、 高 分 子 材料 等 方 
面 的 学 生 和 工作 者 参考 。 
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第 一 章 ”重复 图 形 与 点 阵 


一 定 的 结构 单元 然 一 定 的 方式 重复 而 成 的 图 形 称 为 置 复 图 
形 . 图 1-1 是 二 维 重 竺 图 形 ， 它 的 结构 单元 为 图 左下 角 方 框 内 的 
龙 样 ,整个 重复 图 形 症 由 这 一 结构 单元 -个 紧 挨 一 个 地 构成 。 


上 ey i 


| eb 家 员 


图 1-1 二 维系 复 图 形 
晶 休 是 三 维 重 复 图 形 ， 疡 的 络 构 单元 是 由 组 成 晶体 的 原子 或 
原子 团 构 成 . 
本 章 将 从 重复 图 形 出 发 ,讨论 品 休 内 部 结构 的 规律 竺 ,从 而 获 
得 晶体 学 中 的 基本 概念 点 阵 、 泗 胞 各 柄 泡 等 . 


一 、 重 复 图 形 与 点 阵 


1-2 是 一 条 花边 ， 是 一 维 重复 图 形 ， 它 是 由 图 1-3 所 示 的 
结构 单元 沿 a 方 向 一 个 挨 一 全 地 排列 而 成 。 为 了 表明 重复 图 形 的 
重复 规律 ,在 其 中 找 一 系列 环境 相同 的 点 。 所谓 环境 相同 的 点 ,是 


图 1-2 一 维 重 复 图 形 


EN 


图 1-3 的 1-2 中 的 结构 单元 
指 这 些 点 周围 的 物理 环境 (周围 的 物质 类 型 ) 和 几何 环境 (与 周转 
物质 的 配置 关系 ) 都 相间 .图 1-2 中 的 “e ”点 ， 彼 此 之 间 的 环境 者 
相同 ;* xX” 点 ,彼此 之 间 的 环境 也 相同 ， 从 图 1-2 中 抽出 一 套 环境 
相 辣 的 点 ,“e。 ”或 “x”, 则 形成 如 图 1-4 所 示 的 点 列 、 相 侣 两 点 之 
说 的 距离 为 <。 称 此 点 列 为 重复 图 形 图 1-2 的 点 阵 。 点 阵 就 是 重 
复 图 形 中 环境 相同 点 的 排列 阵 式 ， 它 仅 是 图 形 或 物质 排列 规律 的 
一 种 数学 抽象 ， 并 没有 具体 的 物质 内 容 ， 点 阵 中 的 点 称 为 阵 点 或 
结 点 
E 
Oe La 铺 
图 1-4 ”一 维 点 阵 一 点 列 
上 面谈 到 ， 一 维 重复 图 形 的 重复 规律 可 以 用 一 维 点 阵 -一 点 
列 来 描述 。 同样 ， 二 维 电 复 图 形 的 重复 规律 可 以 用 二 维 点 阵 来 描 
述 。 图 1-5 就 是 二 维 重复 图 形 图 1-1 的 点 阵 ， 


* 2° 
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. 多 

直 四 i 

. 四 Py 
图 1-5 二 - 维 点 阵 一 一 虞 网 


图 1-6 五 野 的 晶体 结构 与 晶 胞 


一 般 情 况 下 ， 晶 体 是 三 维 重复 图 形 、 图 1-6 是 石墨 晶体 的 结 
构 , 它 是 由 一 层 层 的 碳 - 碳 六 边 形 网 面 排列 而 成 ， 各 层 之 间 间 距 相 
， 等, 记 为 hh。 如 果 把 石墨 晶体 中 的 原子 都 投 彰 到 层面 上 , 则 膏 数 层 
上 的 碳 原 子 相互 量 要， 如 图 1-7 中 的 黑 点 所 示 . 条 数 层 上 的 碳 原 
子 也 相互 重合 ， 如 图 1-7 中 的 小 贺 疼 所 示 。 通常 称 像 石墨 层 这 社 
的 排列 方式 为 4848B.… 排 列 、 为 考察 石 量 晶体 的 点 阵 ， 首 先 分 
析 石 墨 层 (和 网 1-8) 的 点 阵 ， 为 此 ,在 石 野 层 中 寻找 环境 由 同 的 点 ， 


图 1-7 五 医 昌 体 中 的 碳 原 子 在 石灰 层面 上 站 投影 ,图 中 “@ ”为 奇 
数 层 上 碳 原 子 的 投影 位 置 ;*0 ”为 俩 数 府 上 矶 原子 的 投 彩 位 置 


观察 图 1-8， 发 现 4、B、C、D、E、P.… 等 处 的 原子 环境 相同 ， 
A、B、C'、D 、E 、F'，… 等 处 的 原子 环境 也 相同 、 环 境 相 同 的 
点 ， 不 仅 可 以 处 在 原子 上 ， 也 可 以 处 在 图 形 中 的 任意 位 置 ， 如 图 
1-8 中 六 角形 的 中 心 等 。 因此 ， 在 图 形 中 可 以 找到 无 穷 多 组 环境 
相同 的 点 ,得 任意 抽取 一 组 环境 相同 的 点 ,都 有 如 图 1-9 所 未 的 形 
狐 。 也 就 是 说 ， 图 1-9 是 石 汪 层 的 点 阵 。 如 果 石 黑 厌 中 原子 之 
闻 的 最 小 间距 为 由 (图 1-6)， 那 么 它 的 点 阵 中 结 点 之 韶 的 最 小 间 
中 为 a 一 2docos30°、 现在 再 回 过 头 来 分 析 三 维 石墨 晶体 〔〈 图 
1-6) 和 其 在 层面 上 的 投影 〈 图 1-7)， 现 以 图 1-7 中 的 硼 数 层 为 
ABAB:…… 排 列 中 的 4 层 原 子 (ee ”)， 偶 数 层 为 4 B84B…. 排 
列 中 的 好 广 原 子 (” OQ”), 沽 察 岗 由 4、B8 层 中 的 碳 原子 ， 发 现在 


~ 这 “- 


“结构 单元 


加 1-8 石器 总 中 的 灰 对 分 布 


层 内 环境 相间 的 原子 它们 的 空间 环境 江 不 相同 ， 便 如 4 层 中 G 原 
子 和 B 层 中 的 G 原子 就 属于 这 种 和 情况， | 革 此 ,环境 相 局 的 点 泵 可 
能 同时 处 在 4 层 和 召 户 内 .于 是 ,对 于 石墨 品 体 来 说 , 环境 相同 的 
点 组 是 4 层 上 的 4、B、C、D、E、F,G.…… 战 是 B 层 上 的 A、B'、 
C'、D'、B'、F'、G'.,. 等 。 总 之 ， 石 染 轴 休 的 点 阵 在 石 轴 层 面 上 
的 投影 与 图 1-9 所 未 的 石墨 层 片 的 点 阵 根 间 ， 只 是 晶体 点 阵 的 层 
间距 为 28。 图 1-10 是 石墨 品 体 的 点 阵 。 

比较 图 1-10 所 示 的 石刻 晶 体 点 阵 和 图 1-6 所 示 的 石墨 晶体 
结构 ， 会 发 现 可 以 到 余 1-6 中 所 示 的 平行 六 面体 为 石 四 晶体 的 结 
构 单 元 , 它 与 图 1-10 中 的 平行 六 面体 相对 应 : 结构 单元 中 包含 4 

LE 


图 1-10 石 中 晶体 的 点 阵 


个 碳 原子 。 
金属 的 晶体 结构 一 般 都 比较 简单 ,金属 氢化 物 , 陶 次 等 的 晶体 
结构 则 较为 复杂 ,有 机 唱 体 的 结构 就 更 为 复杂 ,往往 结构 单元 则 多 
种 元 素 的 上 百 个 原子 组 成 。 然 而 ,不 管 唱 体 结构 多 人 么 复杂 ,总 可 以 
者 


从 其 结构 中 抽象 出 比 此 结构 简单 得 多 的 点 阵 ， 并 由 该 点 阵 描述 结 
构 的 重复 规律 ， 


二 、 平 移 矢 


前 面 以 画 点 的 办 法 来 描述 点 阵 , 这 种 办 法 在 描述 三 纵 点 阵 时 ， 
极 不 方便 ， 所 以 常 采用 其 他 办 法 来 摘 述 点 阵 ， 矢 量 法 就 是 其 中 之 
一 。 矢量 法 就 是 采用 矢 最 来 描述 点 阵 中 各 结 点 之 间 的 相对 位 置 ， 
称 任意 两 结 点 之 间 的 矢量 为 平移 冬 。 对 于 一 、 二 和 三 维 点 阵 ,都 是 
先 服 点 阵 中 某 一 结 点 为 原点 ， 下 分 别 作 一 个 矢量 m，, 不 在 同一 直 
线 上 的 两 个 矢 最 m 和 如 与 不 在 同一 平面 中 的 三 个 矢量 qo、b。 和 
eco， 使 am、 名 、c 整数 倍 的 线性 组 合 能 表达 点 跨 中 所 有 结 点 的 位 
置 。 称 这 些 矢量 为 初级 平移 和 失 ， 简 称 初级 和 撩 。 一 -对 或 一 组 初级 平 
移 矢 称 为 初级 矢 群 。 点 阵 中 任意 两 结 点 之 闻 的 矢量 为 点 阵 的 平移 
矢 . 在 图 1-11 所 示 的 一 维 点 阵 中 ， 原 点 为 0, 初级 矢 为 ms。 可 以 
用 下 列 矢 量 式 描述 点 阵 中 任 一 结 点 的 位 置 

了 = wo (1-1) 


式 中 «为 整数 ,7 为 平移 矢 . 


和 
和 . 知人 S S bd 
0 


图 1-1i 一 维 点 阵 的 初级 矢 


在 图 1-12 所 示 的 二 维 点 阵 中 , 取 a 和 和 包 为 初级 矢 ， 则 其 结 
-点 位 置 由 下 式 描 述 
r = Ws 十 5 可 (1-2) 
式 中 w、v 为 整数 ，r 为 平移 矢 ， 
图 1-160 所 示 的 三 维 点 阵 中 ，am 、 吕 和 co 为 初级 矢 群 ， 其 平 
移 矢 为 


s s 各 
图 1-!2 二 维 点 阵 中 的 初级 矢 群 的 几 种 取 法 


r= um vb, we (1-3) 

式 中 #、v、w 为 驴 数 . 
对 于 一 维 点 阵 ， 初 级 矢 的 取 法 是 唯一 的 ， 对 于 二 维和 三 维 点 
阵 , 初级 矢 群 的 取 法 则 是 多 种 多 样 的 .在 图 1-12 所 示 的 二 维 点 阵 
中 ， 俩 出 了 命名 、 鱼 ,名 组 初级 和 拓 ， 这 些 初级 和 撩 的 取 法 虽然 不 同 、 
但 是 它们 都 有 着 共同 的 特点 ， 即 在 以 初级 矢 群 为 边 楼 的 平行 四 边 
形 或 胖 行 六 面体 中 仅 包 含羞 一 个 结 点 。 在 图 1-13 所 示 的 点 阵 中 ， 
第 一 对 矢量 为 初级 矢 ， 以 它们 为 边 的 平行 外边 形 内 所 包含 的 结 点 
数 为 4X1/4=1; 乘 114 是 因为 处 在 四 边 形 顶 角 上 的 结 点 为 四 个 相 
邻 的 由 边 形 所 共有 ;第 二 对 矢 攻 虽 不 是 初级 矢 , 因为 以 它们 为 边 的 


图 1-13 初级 矢 群 与 非 初 级 矢 群 


平行 四 边 形 中 包含 的 结 点 数 为 2。 因此 ， 由 矢量 群 所 形成 的 形体 
中 记 包 含 的 结 点 数目 ,就 成 为 它们 是 否 是 初级 矢 群 的 判 据 。 


三 、 阵 胞 


初级 矢 群 虽然 能 给 出 点 阵 中 所 有 结扎 的 相对 位 置 ， 但 它们 并 
不 能 喜 观 邮 给 出 点 阵 的 形 艇 为 了 允 补 矢 最 靶 的 这 种 不 足 ， 人 们 
引信 阵 臣 的 委 念 。 所 谓 阵 胞 ， 就 是 以 初级 矢 或 特定 的 平移 矢 为 边 
让 作成 的 平行 四 边 形 或 平行 六 面体 ， 如 网 1-14 中 的 粗 实 线 所 示 ， 


图 1-14 点 阵 的 阵 钨 与 点 阵 


周 时 , 疼 1-14 也 表示 出 整个 点 阵 是 由 这 样 完 全 相同 的 阵 胞 密 排 堆 
税 而 成 。 阵 胞 是 组 成 点 阵 的 基本 单元 ,从 而 研究 晶体 的 点 阵 时 ,可 
以 仅 研究 它 的 阵 胞 。 

在 三 维 点 阵 中 决定 阵 苞 形状 的 
有 六 个 量 , 三 个 楼 的 长 度 a。、5、c 和 
它们 之 间 的 夹 角 ac、8、Y， 称 它们 
为 点 阵 参 数 ， 它 们 之 疗 的 关系 由 图 


1-15 表示 
图 1-15 点 阵 参数 由 于 点 阵 的 初级 矢 群 有 不 同 的 
六 和 取 法 ， 所 以 点 阵 的 阵 胞 也 有 不 同 的 


形态 ,图 1-16 是 石器 点 阵 中 的 两 神 阵 胞 ， 这 些 阵 胞 的 形态 虽然 不 
同 , 但 都 有 着 共同 的 体积 ， 包 含 效 相 亲 的 结 点 数 , 即 一 个 结 点 ， 这 
种 仅 包含 一 个 结 点 的 阵 胞 称 为 初级 阵 胸 或 原 胞 ,因此 ,初级 阵 胞 或 
原 胞 吓 由 初级 舌 群 构成 的 . 


里 1-16 石 蚂 基体 点 阵 中 的 初级 矢 群 与 阵 哆 ， 


在 晶体 学 中 ,通常 希望 阵 胞 的 形状 能 反映 出 晶体 的 对 称 性 .为 
此 ,有 时 阵 胞 的 边 楼 不 是 由 初级 矢 而 是 由 平移 矢 构成 ,作为 阵 胞 边 
标的 平移 矢 ， 称 为 基 矢 。 由 基 矢 构成 的 阵 胞 称 为 非 初级 阵 狗 或 复 
胞 ， 其 所 包含 的 结 点 数 且 大 于 1. 图 1-17 所 示 的 正方 形 为 平面 复 
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图 1-17 学 面 复 痢 
胞 , 它 包 含 ? 个 结 点 。 


三 维 复 胞 有 体 心 、 谋 心 和 面 心 三 种 阵 胞 ,分 别 记 为 1,C 和 P， 
原 哆 记 为 P, 为 簿 单 降 胞 .这 几 种 阵 胞 奖 弄 由 置 1-18 所 示 。 


儿 印 多 贸 


轩 1-18 阵 乃 的 类 型 


计算 阵 腹 中 包含 的 结 点 数目 时 ， 应 注意 到 顶 角 处 的 结 点 由 八 
个 阵 呜 所 共用 ， 面 上 的 结 点 为 两 个 阵 胞 所 共用 ， 复 胞 内 包含 的 结 
点 数目 ,等 于 此 复 胞 体积 与 原 胞 体积 之 比 ， 

虽然 点 阵 阵 胞 的 形态 很 多 ,但 在 选择 其 阵 胞 时 ,通常 遵循 如 下 
的 原则 : 三 个 棱 尽 最 的 短 且 相等 ;直角 数 尽 服 的 多 ;考虑 晶体 的 对 
称 性 . 例如 对 于 石 琴 点 阵 的 阵 胞 通常 取 图 1-15 中 虚线 所 示 的 六 
楼 柱 体 ; 它 是 由 三 个 方位 不 同 的 篇 单 阵 胞 组 成 、 


sa。 


四 、 点 阵 阵 胞 与 结构 唱和 胞 


前 面谈 到 ,构成 点 阵 的 基本 单元 为 阵 胞 :与 此 相似 ， 构 成 晶体 
结构 的 基本 单元 ， 称 之 为 结 物 的 蝇 胞 ， 某 晶体 的 结构 晶 胞 与 其 对 
应 的 点 阵 阵 胞 有 相同 的 参数 , 即 它们 的 有 形状 与 大 小 相同 ,只 是 各 自 
所 包含 的 物质 内 容 不 同 ,它们 的 参数 统称 为 点 阵 参数 ,图 1-19 给 
出 了 铝 晕 体 的 阵 胞 与 晶 胞 ， 


ta) 阵 胞 ， 结 点 。 《b) 品 胞 。A1 原 子 。 
' a=b=e 40491A &=b=c=4.0491 各 
 G=p= ys900° a=p =y= 0° 


1-19 ” 阵 腹 与 昆 乃 


原 巴 


《9) 阵 胞 @ 结 点 (5 ) 晶 胞 〇 Cs 
® CI 


图 1-20 Cscl 的 阵 腹 与 蝇 胞 
由 于 晶体 点 阵 是 从 晶体 结 移 中 抽取 出 的 结构 重复 规律 ， 咎 人 
点 阵 中 的 每 一 个 结 点 都 与 特定 的 结构 单元 -一 一 图 1-8 中 给 出 了 石 


ea 3。 


时 层 的 结构 单元 一 - 相 结 合 , 就 会 由 晶 估 点 阵 转化 为 晶体 结构 . 阵 
胞 与 早 炮 之 间 的 关系 也 是 如 此 侈 如 将 Al 原子 放 在 其 阵 胞 的 各 
个 结 点 处 就 构成 Al 的 晶 胞 (图 1-19)3 将 Cs- Cl 原子 对 按 一 定 方 
式 放 在 CsCl 早 体 阵 胞 的 各 个 清点 处 就 汶 吉 了 CsCl 的 晶 胞 (图 
1-20)。 


《d) 里 近 


图 1-21 四 种 属于 面 心 立方 后 阵 的 品 体 


有 些 晶 体 ,它们 的 晶体 结构 不 同 , 即 晶 胞 不 同 ， 但 可 以 具有 相 
似 的 阵 胞 . 图 1-21 给 出 了 Cu、 NaCl、 宇 刚 石 和 围 煤 的 晶 胞 ,， 它 
们 在 最 体 结构 上 差别 很 大 , 但 是 它们 都 只 右面 心 立 方 点 阵 ， 央 此 ， 
虽然 自然 界 中 存在 的 和 人 工 制 造 的 晶体 品 入 锌 为 繁多 ， 结 构 于 变 
.万 化 ,但 是 它们 只 能 属于 14 种 点 阵 。 
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练 习 是 
1. 请 在 下 图 中 画 出 四 种 不 同 的 初级 矢 对 ，( 图 1-22) 


入 量 全 和 全 人 
图 1-22 晶体 点 阵 
2. 请 说 明 下 图 中 哪些 是 初级 矢 对 . (图 1-23) 


图 1-23 ”初级 矢 对 与 非 初级 矢 对 
3. 请 写 出 图 1-24 中 各 平移 矢 的 矢量 式 . 
® 


图 1-24 平移 入 


申 1. 


4. 请 计算 体 心 和 而 心 阵 胞 由 所 包含 的 结 点 数目 。 

5. 请 在 图 1-21 所 未 的 几 种 品 体 四 画 出 . 瞧 构 单元 . 

6. 请 根据 图 1-25 所 示 的 Cu 和 CaTi0， 品 胞 判断 它们 有 属于 何 
种 点 阵 . 


Cu Cn @Ti 
OO sO 
(a) {by 


六 1-25 几 种 晶体 的 晶 乃 
(ay Co,d; Cb) CaTiDi 
7. 请 在 图 1-26 所 示 的 石墨 续 构 中 你 画 出 其 结构 最 孢 ,并 给 出 它 的 
阵 胞 ， 
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复 习 题 


1. 请 说 明和 什么 是 点 阵 、 结 点 .结构 单元 ? 

2. 请 说 明 什 么 是 初级 和 拓 , 基 矢 , 平 移 矢 ? 

3. 请 说 明 慎 么 是 阵 胞 , 品 胞 2 它们 之 加 有 什么 关系 2 
4. 请 说 明 什 么 是 原 胞 、 氮 狗 ? 
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第 二 章 ”晶体 中 的 对 称 操作 与 对 称 元 素 


前 面谈 到 ,晶体 结构 是 重复 图 形 ， 点 阵 是 其 重复 规律 的 描述 . 
重复 本 身 就 是 一 种 对 称 狂 ， 重 复 是 平移 对 称 性 的 表现 。 对称 规律 
是 晶体 的 基本 规律 之 一 。 

晶体 是 对 称 图 形 ， 所 谓 对 称 图 形 是 指 图 形 中 有 若干 完全 相同 
的 部 分 ， 并且 它们 之 阅 由 一 定 的 动作 相 联 系 。 遍 体 中 的 结构 单元 
就 是 晶体 结构 'P 的 直 同 部 分 ， 符 合 点 阵 涡 律 的 于 移 就 是 联系 这 些 
相同 必 分 的 动作 。 这 种 将 对 称 图 形 中 的 相 癌 部 分 磋 系 起 来 的 动作 


称 为 对 称 操作 ; 对 称 操 作 : 江 知 助 为 镍 何 匹 次 一 一 点 、 线 、 面 为 对 称 


晶体 这 种 对 称 图 形 中 可 能 让 在 前 对 栓 操 作 和 对 称 元 素 与 一 般 
对 称 图 形 中 不 同 , 晶 体 归 受 周期 性 下 低 苞 彤 这 个 基本 规律 的 限制 ， 
即 平移 特 仁 的 限制 。 俐 如 ,在 对 永和 岁 形 五 贡 是 中 存在 的 对 称 操作 ， 
在 一 般 的 晶体 中 就 不 可 能 存 寿 。 

包括 平移 抠 作 在 内 的 对 丈 操 作 称 为 微观 对 称 操作 ，、 这 种 操作 
在 讨论 晶体 结构 时 是 比较 重要 的 。 由 于 唱 体 中 平移 量 的 数量 级 为 
几 个 埃 ， 所 以 平移 特性 在 晶体 的 宏观 性 广 ( 物 理 .力学 .电学 等 ) 中 
没有 反映 ,因此 ， 不 包括 平移 课 作 的 对 称 操作 称 为 宏观 对 称 操 作 . 
下 面 就 分 别 讨论 晶体 中 可 能 在 在 的 宏观 对 称 操 作 与 微观 对 称 操 
作 。 


一 、 宏 观 对 称 操作 与 对 称 元 素 


宏观 对 称 操作 时 ,图 形 中 全 少 有 一 点 图 定 不 动 ,所 以 也 称 为 点 
ww 17 。 


操作 。 宏 观 对 称 操作 包括 旋转 .反映 、 反 省 和 旋转 - 反 演 四 种 。 


(一 ) 旋转 操作 与 转轴 


旋转 操作 是 将 图 形 绕 固定 轴 旋 转 一 定 角度 的 操作 ， 称 此 固定 
轴 为 转轴 。 也 就 是 说 ， 旋 转 操 作 所 借助 的 对 称 元 素 为 转轴 ， 如 果 
每 次 转动 的 旋转 角 为 a, 则 ”一 360°/ 为 转轴 的 轴 次 。 图 2-1 
是 具有 二 次 转轴 的 对 称 图 形 , 2 为 二 次 轴 , 图 形 中 的 相同 部 分 一 一 
红 时 4 绕 Z 轴 旋转 180° 获得 图 形 中 的 另 一 相同 部 分 一 一 红叶 
3, 而 红叶 8 再 绕 Z 轴 转 180° 又 达到 红叶 4 的 位 置 。 整 个 对 称 图 
形 不 随 旋转 操作 而 改变 。 


图 2-1 具有 二 次 轴 的 对 称 图 形 


蜡 体 中 只 能 存在 1, 2, 3, 4 和 6 次 转轴 。 记 为 1、2、 3.4 和 
4。 也 用 陷 形 $ 、 全 、 儿 和 让 分 别 表示 环 直 于 纸 商 的 2、3、4 和 6 次 
转轴 。 
电 体 中 只 能 存在 1、2、3、4 和 6 次 转轴 ， 是 由 唱 休 是 重复 贺 
形 这 一 基本 规律 决定 的 。 考 虑 图 2-2 所 示 的 二 维 点 阵 , 其 在 a 方 
向 的 初级 矢 长 度 为 gq。 设 图 形 具 有 过 结 点 垂直 于 纸 面 的 * 次 轴 ， 
则 过 4, 点 之 轴 将 4 点 操作 到 B, 处 ,过 4 点 之 轴 将 点 4 操作 到 
3, 处 。 由 对 称 操作 的 定义 可 知 ,B, 与 8: 仍 为 点 竹中 的 结 点 ， 即 
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8, Bi 


A 4; 和 -43 A4 4s 


图 2~2 品 体 中 可 能 郑 在 转轴 轴 次 的 证 明 
8 与 8B, 之 间 和 的 距离 应 为 初级 和 拓 长 度 名 的 整数 倍 . 设 "BB,~Na, 
从 图 中 可 以 看 出 Bi 一 一 2acosa、 因 此 4 角 的 限制 式 为 
Nl. 
2 


os 


其 中 对 为 整数 ,并 且 一 1 圭一 (N 一 1)/2 专 1 的 可 取 值 , 及 由 
其 决定 的 a 角 和 对 应 的 转轴 轴 次 列 于 表 2-1。 

从 表 2-1 看 出 ,晶体 中 只 可 能 存在 1、2、3、4 和 6 次 辕 , 而 不 
可 能 存在 5、7 和 更 高 次 的 转轴 ,e 


表 2-1 虽 体 中 可 能 存在 的 转轴 轴 次 


如 果 转 轴 和 0-XYZ 坐标 中 的 Z 轴 方向 一 致 , 设 旋转 操作 前 
后 各 对 应 点 的 坐标 为 x*、y、z 和 z、7、”， 那 么 它们 之 间 的 变换 


关系 为 
\ 的- 吉 的 


注 : 且 前 发 现 准 唱 中 在 在 这 种 轴 次 。 


a $99 。 


y 一 xsin 6 士 yeos (=) 
Ed Ld 


了 
oS =™= 2 


即 变换 矩阵 为 
“加 下 加 
( 鸭 


(二 ) 反映 操作 与 对 称 面 


反映 操作 是 以 固定 平面 为 镜面 ， 使 对 称 图 形 的 两 部 分 互 为 镜 
像 的 操作 。 称 此 国定 的 平面 为 对 称 面 或 镜面 ， 记 为 mw、 人 的 左右 
手 之 间 具 有 反映 对 称 关系。 图 
2-3 中 的 熊猫 4 与 3 互 为 镜像， 


| 
它们 之 间 也 存在 反映 对 称 关系. Se ») 
如 果 以 XOZ 为 对 称 面 , 操 
作 前 后 对 应 点 的 坐标 是 x、y、z 


积 x ,yy、z 则 有 站 
2 图 2-3 其 有 对 称 面 的 对 称 图 形 
条 = = # 
2 一 
即 有 变换 和 矩阵 
| 0 0 
| 
0 b 1 


(三 ) 反 演 操作 与 对 称心 
凡 2-#+ 为 可 进行 反 演 操 帮 的 图 形 . 只 形 由 4、83 两 个 相 局 前 
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部 分 组 成 , 两 部 分 中 任何 一 对 相应 点 《如 < 与 二 的 过 线 都 通过 
点 ,并 且 与 0 等 距 , 如 so 一 o06。。o 点 为 该 图 形 的 对 称心 。 记 为 i， 
1 它 是 操作 过 程 中 的 不 动 点 。 如 捍 以 对 称心 为 坐标 原点 ， 则 反 演 操 


冯 有 变换 爷 阵 


图 2-4 具有 对 称心 的 对 称 图 形 


(四 ) 旋转 - 反 汗 名 作 与 反 演 轴 


旋转 - 皮 演 操作 是 先 线 转 轴 旋 续 , 再 流 轴 上 一 点 为 心 进行 肥 注 
的 复合 操作 。 旋 转 - 反 演 操 作 所 借 有 点 的 轴 ， 称 为 反 演 负 或 反 轴 . 相 
应 于 1、2、3、4 和 6 次 轴 , 有 轴 次 相亲 网友 演 轴 ， 记 为 1、2、3、4 


* 


和 5。 其 中 了 与 对 称心 i 等 价 , ; 与 其 垂直 的 对 称 面 等 价 , 3、8 分 
别 与 3 十 1 和 3 十 m 等 价 , 此 处 的 "-+" 号 表示 两 个 澡 作 请 时 对 图 
形 起 作用 .也 就 是 说 ,对 称 图 形 中 同时 存在 由 "十 "号 所 联系 的 两 种 
对 称 元 素 。 因 此 ,只 有 4 是 独立 的 。 
现 以 图 2-5 所 示 的 具有 四 次 反 轴 的 对 称 图 形 为 例 , 说 明 旋 转 - 
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图 2-$ 具有 四 次 皮 轴 
的 对 称 效 形 


反 演 操作 的 合意 。 图 中 的 四 个 小 旗 
分 别 标 记 上 1、 2、3、4。 它们 都 是 
一 面 为 深 色 ， 一 面 为 淡色， 整个 图 
形 的 操作 过 程 为 ， 先 将 小 旗 1 绕 反 
轴 4 反 时 针 旋 转 90” 到 达 1' 的 位 
置 (图 中 以 虚线 所 示 ), 1 经 在 反 轴 
4 上 的 对 称心 ; 有 反 演 ， 到 达 小 旗 2 
的 位 置 ; 对 小 旗 2 进行 同样 的 操作 ， 
到 达 小 旗 3 的 位 置 ， 继 而 到 达 小 旗 
4… 的 位 置 。 值得 注意 的 是 ， 小 族 
1 ”只 是 对 称 操作 过 程 中 的 过 湾 位 
置 ， 它 不 是 对 称 图 形 的 组 成 部 分 。 


旋转 - 反 演 的 变换 矩阵 为 旋转 变换 矩阵 与 反 演 变换 矩阵 的 尼 


ss 


(五 ) 宏观 对 称 无 案 小 结 


下 面 以 表 2-2 小 结 宏观 对 称 操作 与 对 称 元 素 ， 其 中 操作 类 型 
中 的 第 一 类 是 指 操作 前 后 坐标 系 没有 左右 广 变 化 的 操作 ;第 二 类 
是 指 操 作 前 后 有 左右 旋 变 化 的 操作 。 从 表 中 本 以 看 出 ,独立 的 宏 
观 对 称 元 素 只 有 1、2、3、4、6.m、i 和 4, 共 8 个。 
表 2-2 宏观 对 称 元 素 一 览 表 


操作 名 称 与 福 英 


第 一 类 旋转 操作 : 
绕 定 轴 多 次 转动 ， 
每 次 转角 > 直到 180° 
图 形 完全 重复 . 

第 二 类 旋转 反 注 操 作 ; 


先 雹 转 再 反 演 ， 180° 
反复 操作 :直到 
队 形 完全 重复 ， 120* 


二 、 微 观 对 称 操作 与 对 称 元 素 
微观 对 称 操作 有 平移 旋转 -平移 和 滑动 -平移 三 种 ,它们 相应 
的 对 称 元 素 分 别 为 平移 轴 , 螺 旋 轴 和 滑动 面 。 


(一 ) 平移 操作 与 平移 轴 


平移 操作 是 指 单 位 图 形 沿 一 定 方向 按 一 定 周 期 * 无 限 平行 移 
动 的 操作 。 如 图 2-6 所 示 。 操 作 时 所 沿 的 一 定 方向 称 为 平移 轴 ， 


4 
| 


用 


图 2-6 具有 平移 轴 的 部 分 对 称 图 形 


(二 ) 旋转 -平移 操作 与 嫖 旋 轴 

族 转 -平移 操作 是 先 绕 ” 次 对 称 轴 旋转 一 定 角度 ,再 将 转动 导 
的 图 渭 沿 此 轴 平 移 一 定 距离 的 复合 操作 。 操 作 所 借助 的 轴 称 为 甸 
旋 轴 。 -相应 于 2 3 4 6 次 转轴 ， 有 2 、 SR 3,、 4,、 4,、 43、 名、 6:、 
6.、6, 和 6, 螺旋 轴 。 其 中 数字 本 身 表 示 曙 旋 轴 的 轴 次 ， 轴 次 与 其 


9 3 ， 


Fa 


“和 


WS Mo i i 


右 下 角 的 字 标 共同 表明 旋转 操作 太 沿 平移 负 移 动 的 量 , 例 如 图 2-7 
中 晶 胞 的 e 轴 平 行 于 2， 螺 旋 轴 ， 它 表 月 先 将 小 旗 1 右 旋 180”， 
成 小 旗 1', 再 将 了 沿 c 方 向 平移 《112)e， 到 小 旗 2 的 位 置 ,如 此 
重复 动作 , 形成 具有 2, 螺旋 轴 的 对 称 图 形 ， 它 是 由 小 旗 1、2、3、 
4.… 组 成 。 2-8(a) 和 《b) 分 别 表示 具有 4 和 所 螺旋 轴 的 对 
称 图 形 , 4 表示 点 1 反 时 针 转 90° 后 再 沿 a 轴 上 升 《1/4)a 到 达 
点 2 的 位 置 , 点 2 再 重复 上 述 支 作 到 达 点 3 处 ,如 此 继续 下 去 ， 形 
成 整个 对 称 图 形 . 图 2-8(a) 中 只 取 了 一 个 单位 基 矢 长 度 a 内 的 
图 形 。 乌 表示 ,将 点 1 有 反 时 针 转 90° 后 ,上 升 (314)a 到 达 点 4 处 ， 
重复 操作 在 图 形 上 方 2a、3a 内 得 到 点 3 和 点 2 相应 的 位 置 。 根 
据点 阵 的 平移 特性 ， 得 到 单位 基 矢 长 度 内 的 对 称 图 形 图 2-8(b). 


图 2-? 具有 2, 螺旋 图 2-8 旋转 -平移 
轴 的 部 分 对 称 图 形 Ca) 右 旋 4 他 ; 《by 左旋 中 头 


+ 85 ， 


a 各 时 杀 62 Gt 6 
图 2-9》 具有 各 类 对 称 轴 的 图 形 《 图 中 对 称 轴 下 方 的 小 
图 形 是 相应 轴 名 称 的 图 形 记 号 》 


疼 中 所 示 的 结果 等 价 于 ! 点 顺 时 针 转 90” 后 上 升 《174) a 到 过 
点 2 处 继续 重复 操作 得 到 点 3, 1…， 因 此 ， 又 称心 为 有 旋 、 镍 


258 。 


表 2-3 对 称 轴 及 它们 的 符号 ,图 形 与 平移 其 


尖 话 后 沿 有 衣 后 


一 次 转 辖 四 次 转轴 | 4 
ee 家 四 次 如 
二 次 转轴 2 . 4 c2.4 
(二 纸 面 ) 4 5 
| EN 四 次 反 轴 | 开 


二 次 昌 族 山 | 21| 允 | elf2 | 六 次 转轴 | 6 


信和 男 分 居 必 和 答 作 有 全 信心 哩 


(十 纸 铀 7 六 次 螺旋 轴 | 61 
-一 人 

作 纸 而 6 c28 
[ 
三 次 转轴 | 3 在 6 c3/6 
三 次 雹 族 轴 | 3 | 并、| 1/3 6 ea/6 
3: A ec273 6s €5/6 

=ww5 轴 13| 全 六 次 反 轴 | 定 


。 纸 面 为 &、b 基 矢 构成 的 古 
为 左旋 .图 2-7 和 2-8 中 的 c 和 a 都 是 基 矢 长 度 。 
转轴 , 反 轴 和 螺旋 轴 统 称 为 对 称 轴 , 图 2-9 是 具有 各 种 对 称 负 
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的 图 形 。 而 表 2-3 中 给 出 了 各 类 对 称 铀 的 名 称 ,符号 ,图形 和 平移 
量 ， 


{三 ) 反映 -平移 操作 与 滑动 面 


反映 -平移 操作 是 先 以 一 平面 为 镜面 进行 皮 映 ,再 将 反映 后 的 
图 形 沿 平面 上 某 一 方向 滑动 某 一 距离 的 操作 。 操 作 时 所 借助 的 平 
面 称 为 滑动 面 。 图 2-10 表示 的 由 小 旗 1、2、3、4… 构 成 的 对 称 
图 形 具 有 滑动 面 。 小 旗 1 经 反映 后 到 位置, ! 再 沿 e 方向 滑 
动 (1/2) e 达到 2 位 置 ， 如 此 重复 ， 构 成 整个 对 称 图 形 。 滑动 
面 的 符号 随 它 在 面 上 的 滑动 方向 而 异 。 反映 后 没 a、 6、e 三 个 
基 矢 方 商 滑动 时 ,分 别 记 滑 动 面 为 a、5 和 e; 没 阵 胞 面 对 角 线 方 
向 或 体 对 角 线 方向 滑动 其 长 度 的 1/2 时 , 记 为 #; 滑动 114 时 ， 记 


图 2-10 具有 潜 动 面 e 的 图 形 


为 4， 表 2-4 给 出 各 种 对 称 面 的 名 称 、 符 号 和 和 性质。 其 中 的 ea 
6、¢ 结 为 点 阵 人 参数。 
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训 2-4 各 类 对 称 面 的 名 称 与 性 质 


多 形 
滑动 性 人 质 
上 纸 面 * 1 纸 面 
a _ 
一 。 <<| | 沿 [1001 滑动 他 或 沿 5010] 清 
----- ! 
! | 动 呈 或 沿 《180> 滑动 沿 00 由 滑 
动 也 
二 本 滑动 (ao+ 812 或 (56+ e)/2 
IN | 过 (are123 或 (at+ b+ ee) 
学 
RE _18 | 洪 动 (a+ 5)14 或 (6+ cc)14 
| 式 (ate)f; 或 Cat+ b+ 
A el4 
* 纸 面 为 由 a、 皮 基 失 构成 的 平 列 
练 习 题 


1. 请 画册 图 2-11 中 各 形体 的 2.3\4 和 6 次 轴 , 并 用 图 形 记号 表示 。 


(d) 


图 2-11 几 种 形体 
(a) 六 楼 柱 ; Cb》 正 四 面体; (<) 立方 休 《4)》 正八 面体 


2. 请 在 图 2-11 中 机 出 名 形体 的 对 称 面 。 
3. 请 给 出 图 2-12 中 存在 的 对 称 元 素 。 图 形 是 由 相同 的 字母 “P” 
构成 。 


Do po) 心 pe 
© 0 
° 必 
[和 YN 
~ pe 
© a 
| (DY 9 


图 2-12 对 称 图 形 , (a) 和 (b) 都 是 由 相同 的 字母 “P” 构 成 


4. 金刚 石 的 结构 骂 胞 如 图 1-21(c》 所 示 。 矶 原子 在 立方 体 的 顶 
和 角 \ 面 心 和 体 对 角 线 距 顶 角 1/4 处 ,但 一 条 体 对 角 线 仅 有 一 个 碳 
不 子 。 请 在 金刚 石 结 构 晶 胞 内 夯 出 一 个 金刚 石 滑动 面 。 

5, 图 2-13 给 出 a-TiN 的 结构 唱和 胞 ， 其 中 “o” 为 Ti 原子 位 置 ， 
“， "为 N 原 子 位 置 ,请 给 出 -TiN 结构 中 的 4 与 久 螺 旋 轴 。 | 
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TiNCe} 


是 2-13 a-TiN 的 晶 乃 


复 习 题 


1. 请 说 明 什么 是 对 称 图 形 、 对 称 操 作 和 对 称 元 素 ? 
2. 请 说 明 宏 观 对称 操 作 与 微观 对 称 操作 有 何 区 别 。 
3. 请 说 明 宏观 对 称 操作 的 类 型 与 意义 。 

4. 请 说 明 微观 对 称 操 作 的 类 型 与 意义 。 

5. 请 归纳 对 称 元 素 的 名 称 ,符号 与 图 形 记号 。 


ee 


第 三 章 ” 阵 胞 内 几何 元 素 的 表示 方法 


这 一 章 将 介绍 阵 胞 内 点 (原子 ) 的 位 置 ， 直 线 ( 原 子 排列 ) 的 方 
向 和 平面 (原子 面 ) 的 到 向 的 表示 方法 。 计 说 明 或 解释 晶 态 材料 微 
观 状态 或 徽 观 状态 的 变化 ,如 空位 、 间 队 、 结 晶 、 形 态 、 相 变 、 扩 散 、 
量 体 取 疝 结构 状况 等 ,总 离 不 开 晶 体内 这 些 点 ` 线 和 面 的 位 置 . 方 
向 和 取向 。 因 此 ， 由 晶体 学 工作 者 商议 规定 的 这 些 点 , 线 、 面 的 称 
呼 方法 是 晶体 学 语言 ， 材 料 工作 者 之 间 要 用 它 相互 讨论 问题 ， 瘟 
月 观点 ,交流 经 验 ， 

为 了 表示 阵 胞 (或 晶 胞 ?内 的 上 述 各 个 最 ,应 先 选 取 坐 标 系 .人 
们 规定 以 阵 胞 的 基 矢 群 为 坐标 轴 , 即 以 阵 胞 的 三 个 楼 为 坐标 轴 , 并 
且 以 各 目的 楼 长 为 单位 ,而 不 是 以 统一 的 只 或 cm 等 为 单位 。 


隆胸 (最 胸 ) 中 结 点 (原子 )、 间 阶 或 空位 等 的 位 置 都 涉及 点 的 
位 置 ， 取 阵 胸 的 基 矢 群 为 坐标 轴 ， 阵 胸中 点 的 位 置 就 是 此 点 在 该 
坐标 系 中 的 坐标 。 
图 3-1 给 出 三 斜 系 中 一 阵 胞 的 基 矢 群 ae、g 和 e， 为 消 楚 起 
见 并 未 画 出 整个 阵 胞 的 形状 。 此 处 的 _a、B、e 之 间距 不 相互 对 
， 直 ， 也 不 相互 等 长 。 确 定 阵 胸中 某 一 点 ? 的 坐标 的 方法 为 : 过 了 
点 作 三 个 平面 ,让 它们 分 别 平行 于 每 对 基 矢 构成 的 平面 ,并 与 基 撩 
a、5、e 分 别 交 于 4、8 和 C 点 。 从 图 中 看 出 , 线段 TZ 一。， 
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08 一 二 6, 05 一 二 <， 即 点 的 坐标 是 1、1/2、213。 记 为 1 


112 213 或 "11/2213 - . 阵 胞 内 点 的 坐标 通常 用 字母 x、,v、w 表 
示 , 以 符号 wv ww 或 wv w， 记录 。 


p* 


图 3-1 三 斜 阵 胞 中 点 的 坐标 和 ”图 -2 阵 胞 内 点 的 坐标 , 4、 

方向 指数 ”点 坐标 为 11/2173， B,C、D、E 和 k 的 坐标 分 别 

CP 方 讽 的 指数 为 210 记 为 100、 110、 111, 011、1/2 
1121 和 1/21/20 


因此 可 知 , 凡 处 在 阵 胞 顶 角 上 的 点 , 坐标 为 整数 ， 阵 胞 内 部 的 
点 ,坐标 为 分 数 ,而 阵 胞 楼 或 面 上 的 点 , 则 三 指数 中 有 的 为 整数 ,有 
的 为 分 数 。 图 3-2 中 4、B、C、D、E 和 各 了 各 点 的 坐标 分 别 记 为 
100、110、111、011, 1/2 1/2 1 和 1/21/20。 于 是 ,简单 阵 胞 P 中 
只 包含 一 个 结 点 000, 体 心 阵 胞 了 中 包含 两 个 结 点 000 和 1/2 1/2 
1/2; 面 心 阵 狗 中 包含 四 个 结 点 000, 1/2 1/20、1/201/2 和 0 
1/2 1/2。 对 于 阵 胞 中 的 八 个 顶 角 ,其 坐标 虽然 不 同 ， 但 相互 是 等 
价 的 ， 它 们 的 坐标 取决 于 原点 的 选择 ， 而 坐标 原点 的 选择 是 任意 
的 。 


二 、 泗 胞 内 直线 的 方向 


点 阵 中 的 方向 就 是 平移 矢 的 方向 ,在 晶体 结构 中 称 为 晶 向 . 实 
际 中 常用 的 晶 向 有 原子 特定 排列 方向 ,原子 面 切 变 方 向 , 晶体 生长 
» 3， 


+ 


方向 ， 品 带 轴 方向 等 。 阵 胞 中 的 方向 用 方 讽 指数 表示 、。 以 图 3-1 
中 所 示 的 CP 方向 为 例 说 明 方 向 指数 的 确定 方法 ， 过 阵 胞 原点 0 


作 CP 的 平行 线 ， 该 线 上 与 0 最 近 坐 标 
2 


CC 
为 整数 的 结 点 为 P,P” 点 的 坐标 为 
1 


210, 则 此 方向 以 1210] 标记 , 任 一 方向 
的 方向 指数 记 为 [wvw]。 因 此 , 阵 胞 中 
的 方向 [xi ]， 就 是 平移 矢 > 一 wa 十 
2 十 we 的 方向 。 
人 图 3-3 给 出 了 立方 降 胞 中 的 三 个 广 
数 分 别 为 fflo1、[oTl] ”向 48、BC 和 CA, 它们 的 方向 指数 
和 [1oT]) 分 别 为 [110]、 [011] 和 [101]。 方向 
指数 中 数字 上 的 小 横 表 示 此 数字 为 负数 ， 也 就 是 结 点 的 此 坐标 为 
负 值 。 
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三 、 阵 胞 中 平面 的 取向 


阵 胞 (或 晶 了 胞 ) 中 常用 的 平面 是 特定 的 结 点 (或 原子 ) 面 ， 在 昌 
体 结构 中 称 为 曲面 ,如 请 移 面 \ 挛 生 面 . 解 理 面 .沉淀 面 ……。 面 的 
取向 不 是 用 角度 而 是 用 代 括 号 的 一 组 数 表 示 , 称 其 为 遇 面 指数 , 现 
在 以 图 3-4 中 的 4B8C 面 为 例 ,说 明 晶 面 指数 的 确定 方法 。 

首先 找平 面 48C 在 基 矢 群 上 的 截 距 , 并 分 别 以 各 自 的 基 矢 
长 度 为 单位 .图 3-4 中 4BC 面 的 截 距 为 112、1 和 2/3; 然后 取 此 
截 距 的 倒数 ,并 化 为 没有 公约 数 的 整数 , 对 应 48C 面 有 4、?2、 3; 
将 所 得 之 数 加 土 贺 括 号 , 就 得 到 该 面 的 晶 曾 指数 ，48C 面 的 唱 面 
指数 为 (423)。 

用 上 述 办 法 确定 的 鼠 面 指数 称 为 蝇 面 的 米 勒 指数 ， 一 般 用 
(#7 旭 ) 标记 。 

辕 3-5 中 所 未 的 三 个 面 4BC 、43D 和 4BE 的 晶 面 指数 


34 。 


分 别 为 (111)、(112) 和 (113)。 从 图 中 可 以 君 出 ,这 三 个 面 都 平 
行 于 一 个 方向 48。 此 外 还 有 一 系列 的 面 ,如 4BP 等 ,也 平行 于 
AB 方向 。 称 此 平行 于 某 一 方向 的 晶 面 为 同 带 面 ， 它 们 构成 一 个 
唱 带 ,该 方向 为 唱 带 的 带 辆 ,也 是 里 带 的 名 称 。 图 3-5 中 所 示 的 是 
[110] 晶 带 。 


图 3-4 4BC 面 在 基 天 和 群 上 图 3-5 品 带 一 一 平行 某 一 方向 
的 截 距 为 1/2, 1 和 2/3, 其 ” 的 晶 面 , 48 为 [110| 方向 , 48cC、 
米 勒 指数 为 (423) ABD、ABE 和 4BP 分 为 (111)、 
《112),《113) 和 (111) 面 ， 它们 

局 属于 [TT101 岛 带 


在 立方 系 中 ， 晶 面 与 其 法 线 方向 同名 ， 例 如 (111) 面 的 法 线 
为 [111] 方向 。 


四 、 阵 胞 中 的 等 价 点 .方向 和 面 


阵 胸 内 有 一 系列 的 点 ,方向 和 面 ,它们 之 间 是 由 特定 的 对 称 元 
索 相 联系 的 , 称 这 些 点 ,方向 和 面 分 别 为 等 价 点 、 方 向 和 面 ,这 是 因 
为 它们 彼此 之 间 在 几何 上 各 物理 上 都 是 等 价 的 ， 也 就 是 它们 彼此 
之 间 是 不 可 区 分 的 。 

图 3-6 所 示 的 立方 阵 胞 小 ,各 个 顶 角 之 问 可 由 四 次 轴 相 联系 ， 


35 。 


因此 它们 都 是 等 价 点 ， 图 中 0E、AF、DG 和 BC 方向 也 由 四 次 
轴 相 联系 ,它们 也 是 等 价 的 。 对 于 立方 系 ,等 价 方向 的 指数 由 方向 
指数 中 三 个 数字 正 负数 的 全 部 排列 构成 。 例 
如 ,方向 [110]、[110],[1710]、[T10]、\L10i]1、 
[101], [i107}, [10] 1011], [OT11, [L0111 
和 各 [011] 为 等 价 方向 ， 

互 为 等 价 的 一 系列 方向 , 称 为 最 向 族 , 记 
为 《nvw》. 上 述 12 个 方向 属 《110》 日向 族 . 
对 干 非 立 方 系 ， 晶 向 族 内 包括 的 方向 就 不 再 
图 36 个 2 和。 是 方向 指数 中 三 个 数字 的 全 排列 。 鲍 如, 正 
相 联 系 ; 为 等 价 方向 ” 方 晶 系 的 《110》 量 向 族 内 只 包括 [110}、 
[110]、[ 了 101 和 [iT0] 四 个 方向 。 同 样 ， 互 为 等 价 的 一 系列 面 称 
为 量 面 族 ， 记 为 {8X!}， 对 于 立方 系 ,{111} 包括 (111)、 (117)、 
(il C17), TD (11) CI) 和 (111)。 

表 3-1 中 归纳 了 点 、 线 面 和 点 线 、 面 族 的 标记 符号 。 


家 3-1 点 . 线 、. 画 与 点 、 线 、 面 族 的 标记 符号 
特定 点 , 线 , 面 的 标记 符号 | 点 \ 线 \ 面 族 的 标记 符 叶 


点 的 位 置 
线 ( 方 向 或 晶 向 》 
面 (平面 或 鼠 面 ) 


HV 
{NI 


五 、 六 方 鼎 系 中 的 米 勒 指数 和 米 勒 - 布 拉 维 指数 


确定 六 方 阵 胞 中 的 面积 方向 指数 ,可 以 采用 不 同 的 轴 系 ,这 里 

只 介绍 应 用 最 广 的 六 方 轴 系 ， 以 及 在 此 轴 系 中 确定 的 米 勒 指数 与 

米 鞭 - 布 拉 维 指数 。 
+ 36 外 


(一 ) 六 方 品系 中 的 晶 面 指数 


六 方 最 系 的 阵 胞 中 , 沿 e 轴 方 向 存在 六 次 轴 , 所 以 图 3-7 中 的 
各 个 六 楼 柱 面 为 等 价 面 ， 属 同一 晶 面 族 。 然 而 用 一 般 的 三 指数 系 
统 ( 基 矢 群 为 m、a; 和 ce) 标定 这 些 楼 柱 面 时 ,它们 的 米 勒 指数 依 
次 为 (100)、(010)、(T10)、(010) 和 110)， 即 在 等 价 面 的 指数 
之 间 不 存在 数字 上 的 排列 关系 。 但 当 采 用 四 指数 系统 时 ， 即 用 基 
天 群 ds、 A A 和 ec 和 时 ， 在 图 3-7(a) 中 ， 上 述 和 名 面 的 指数 就 成 
为 (19010), C01T0)、(T100)、(I010)、 (0T10) 和 (1100), 它们 之 
间 呈 现 出 相同 数字 正 负 值 的 排列 关系 ， 记 为 {1010}。 一 般 情况 
下 记 为 { 研 并 }。 因为 新 应 加 的 基 矢 一 一 (aa 十 %)， 所 以 
i 一 一 (#4 十 说 ， 称 此 时 的 晶 面 指数 为 米 勒 - 布 拉 维 指数 ， 有 时 也 
将 {484il} 写成 { 研 .!} 的 形式 ， 表 3-2 给 出 了 六 个 楼 柱 面 的 米 
靳 指数 与 米 勒 - 布 泣 维 指数 ， 图 3-7(b) 中 标 绘 出 了 《0001)、 
(1100)、 (1011) 和 (1210) 面 ， 


L1003: 到 
(011) 7 L210] 


Ca) (by 


图 3-7 六 方 阵 胞 
《s》 阵 胞 的 基 舌 ; 《b》 阵 胞 中 的 晶 面 和 方向 指数 
+ 了? 9 


表 3-2 六 个 楼 柱 面 的 米 勒 郊 数 与 米 勒 -市 拉 维 指数 


米 勒 指数 米 勤 - 布 拉 弘 指数 
CAKE) ChKRi!) (UR) 
100 I010 10.0 
010 oiio 01.0 
I10 T1106 11.0 
ITop 了 010 T0.0 
oTo oFf10 ol.0 


i110 iT00 iT,0 


《二 ) 六 方 晶 系 中 的 方向 指数 


六 方 晶 系 中 ,以 qq、 qz、e 为 基 矢 群 定 出 的 方向 指数 记 为 
[ww w]， 其 底面 上 六 个 等 价 方向 的 指数 分 别 为 [100]、[1il10]、 
[010]、[100] II10] 和 [010], 见 图 3-8。 这 些 指数 没有 反应 出 
它们 之 司 的 等 价 关 系 。 同样 , 以 mm、a 、 ae 为 基 矢 群 时 ,能效 
得 六 方 系 中 方向 的 四 指数 ， 记 为 [wszw] 要 求 上 一 一 (4 十 9)， 
称 为 米 勒 ~ 布 拉 维 指数 。 对 于 某 一 平移 矢 r， 其 在 ws qse 和 
a、 qs、 qse 两 坐标 系 中 的 表达 式 分 别 为 

了 一 Var 十 了 aas 十 王 e 
下 本 HA va + Ia, 十 we 
因为 ?= 一 (w+ vs), d= 一 (al 十) 
所 以 
Ua Tr Vo Wee wai vot (ni+ va + a) + we 
整理 后 得 
U=2nx+v 
V=uti+2y (3-1) 
We=w 


”38 ， 


1 一 一 
多 ee V) 


1 3-2 
y=— 本 (2V -一 ZL) 人 ) 
ww 二 WW 
[C2110] rr2T0] 


[I007 & [10 和 


L12101 mm [2110] 
[0m] [100) 


图 3-8 人 六方 阵 胞 基 面 上 的 方向 


所 以 通常 可 用 qm、 ey、e 三 坐标 系 定 出 方向 的 米 勒 指数 [UVW]， 
再 用 (3-2) 式 变 成 方向 的 米 勒 - 布 拉 维 指数 [worwJ。 这 时 间 3-8 
中 六 个 方向 的 措 数 为 :[2710]、[1120]、 [7210]、 [3110]、 [1120] 
和 [1210]。 这 些 指数 体现 出 了 六 方 阵 胞 的 六 次 对 称 福 ， 

在 一 般 情况 下 , 也 可 以 用 图 3-8 中 所 示 的 新 坐标 系 久 、 机 、 和 
ec、 按 三 指数 时 的 确定 方法 定 出 四 指数 中 的 w、v、w， 再 按 :二 
一 (# 十 v) 计算 出 :， 就 方便 地 获得 了 某 方 向 的 米 勒 - 布 拉 维 指 
数 . 所 以 新 坐标 系 三 、 如、e 与 原 坐 标 系 a ,ae 加 (3-2) 式 等 
效 ， 表 3-3 列 出 基 面 上 六 角 方 向 的 米 勒 指数 与 米 勒 - 布 拉 维 指数 ， 
图 3-9 列 出 了 qs qse 与 贞 、 吕 、e 淮 标 系 与 方向 。 

表 3-4 列 出 了 图 3-9 中 给 出 的 方向 在 三 指数 系统 与 四 指数 系 
统 中 的 指数 ， 

六 方 系 中 , 一 般 情 况 下 同名 的 晶 面 和 晶 向 并 不 互相 垂直 ,但 对 


pn 3 » 


和 


加 3-3 六 方 系 基 面 中 六 角 方向 的 米 勒 指数 与 米 勒 - 布 拉 维 指数 


米 勒 - 布 拉 维 指数 


注 : 四 指 中 三 个 指数 nwvw 的 获得 方法 有 两 种: 
ji, 册 米 勒 指数 用 公式 (3-2》 计算 出 ; 
2, 由 新 坐标 系 6.、5: 和 < 定 出 ， 
于 四 指数 的 《0007) 和 {AAi0} 便 外 , 即 《0007) [0007] (Ai0) 
DL [aRi0], 


井 3-9 myave Sib, b,c 坐标 系 与 方向 
厢 3-4 图 3-9 中 晶 向 的 米 勒 指数 与 米 勒 - 布 拉 维 指数 


113 或 [11.3] {11233 
223 或 [22.31 L2243] 
OB 013 或 [01.1 [02T1) 


《11 鸡 》 <3110> 


{6111} 


4 
1 
1 
上 
1 
1 
1 
1 
! 


《1126》 
<1123> 


图 3-10 六 方 晶 系 中 的 主要 面 和 方 摧 
表 3-5 列 出 了 常用 的 低 指 数量 面 和 蜡 向 的 米 惑 指数 和 米 勤 - 


布 拉 维 指数 。 图 3-10 给 出 了 六 方 系 中 重要 的 面 和 方向 , 在 表 3-5 
的 三 列 数字 中 ， 每 一 行 郡 是 周一 方向 的 三 种 表示 方法 ; 周 时， 第 


» #1°* 


琳 3-5 ”六方 系 中 一 些 方向 和 荐 的 米 币 指数 和 米黄 ~ 布 拉 维 指数 


米 勒 指数 米 勒 - 布 拉 维 指数 
[VW Tnvtew] 指数 Luxv、w] 指数 
*{001 8091 001 
330 i120 110 
和 T2310 I20 
300 2110 2 了 
031 1211 I21 
012 了 16 T26 
333 1123 113 
怕 [213 T23 
303 2113 213 
021 2423 243 
210 toTo 100 
| 01T0 010 
I10 Tiod I16 
211 10T1 10T 
121 oiTT ol 
111 1i01 111 
423 2023 203 
243 0253 023 
323 2203 223 
212 10T2 i02 
122 01T2 012 
112 1T02 1T2 
450 1230 120 
310 si4o 5T0 
210 5410 $40 
311 5T43 5I3 
2T1 5413 543 
411 7233 723 
米 蔓 -市 拉 维 指数 《Xit) 米 玩 指 数 《 虑 ?》 
柏 格 斯 矢量 的 指数 


并 2 


六 、 面 间 焉 


{ 态 1) 人 面 ， 实 际 上 包括 一 系列 相互 平行 的 等 间 卫 的 面 ， 如 图 
3-11 所 示 , 称 之 为 面 列 。 面 半 距 是 指 面 列 中 伯 邻 两 平面 之 亲 的 三 
家 距离 。 图 3-11 为 (1i1) 面 列 中 的 一 部 分 ，OP 足 (111) 面 的 垂直 
线 , 它 被 (111) 面 分 淹 太 相等 的 长 度 ，、 A OP, = PP 一 六 已 一 一 
4,，d 就 是 《111) 硬 的 库 闪 上 距 : 记 为 du 


图 3-11 面 列 与 面 问 凡 : 
面 闻 攻 的 大 小 是 晶 面 指数 (4KI) 与 点 阵 人 参数 GE、e 和 ao、 
PF、Y 的 消 数 、 对 立方 条 有 


d= — (3-3) 
W 喇 寺 下 十 下 
对 六 方 系 有 
1 和 4/ 太 二 妥 十 站 Pe E 
i GD 


也 就 是 , 鼠 面 指数 越 低 , 面 间距 越 大 , 晶 面 指数 越 高 , 面 间距 越 小 ， 
ee 


一 般 地 说 , 面 间 滤 大 的 晶 面 , 面 上 的 结 点 密度 就 大 ， 面 间距 小 
的 晶 面 ,其 上 结 点 密度 就 小 ,如 图 3-12 所 示 。 结 点 密度 大 的 面 ,在 
结晶 ,形变 、 相 变 等 过 程 中 , 特别 是 衍射 过 程 中 ,起 主要 作用 ， 所 以 
应 给 以 较 大 的 注意 . 


(100 


名 凶 和 昌 名 


面 指数 与 面 问 距 


练 习 题 


1. 请 写 出 面 心 立方 阵 胞 中 六 个 面 心 结 点 的 位 置 。 

2. 请 在 正方 晶 胞 中 画 出 (11I) 面 和 [112 1 方向 

3. 请 给 出 时 3-13 各 面 的 米 惑 指数 ， 

4. 图 3-14 给 出 了 面 心 立方 复 胞 中 的 原 胞 (a) 和 体 心 立方 复 胞 
中 的 原 胞 (b)。 请 以 复 胞 的 基 矢 群 为 坐标 系 给 出 各 原 胞 基 矢 的 
方向 指数 ， 

5. 请 给 出 图 3-15 中 了 与 了 面 的 指数 。 

，6. 图 3-16 中 给 出 了 汤姆 进 四 面体 (a) 和 它 的 平面 展开 图 (b), 两 

图 中 所 标的 字母 相互 对 应 。 请 给 出 中 面体 各 面相 核 的 指数 ， 以 


?4 


图 3-13 正 交 系 中 的 几 种 品 面 


图 3-14 原 胞 与 复 胞 
《a》 面 心 立方 的 原 胞 与 复 跑 ; 《b》 体 心 立方 的 原 胞 与 斤 胞 


图 3-15 蝎 而 指数 


图 3-16 汤姆 人 带 妇 面体 及 其 展开 图 ， 两 图 中 的 字母 是 相互 对 应 的 . 
Ga》 汤姆 逊 四 面体 ;5 《b》 汤 峡 名 趾 面体 的 展开 图 


及 (b) 中 各 指向 三 角形 重心 方向 的 指数 

7. 请 给 出 图 3-17 中 六 楼 柱 (a) 和 基 面 (b) 中 的 方向 指数 。 并 在 
(a) 图 中 给 出 [1011] 方向 . 

8. 请 在 立方 晶 胞 中 给 出 {120} 而 ,并 标 上 特定 的 面 指数 ,并 在 正方 
坚 胞 内 重复 上 述 工作 . 

9 .请 计算 立方 系 的 面 间距 diw » hu de 


s #6 Ss 


Ca) 
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图 ?3-17 六 楼 心 
Ca) 六 核 信 体 ，《〔《b) 六 核 杜 的 基 面 


复 习 题 


1 请 说 明 如 何 决定 阵 胞 内 结 点 的 坐标 ? 

2. 请 说 明 如 何 决定 阵 胞 中 基 方 向 的 指数 ? 

3. 请 说 明 什么 是 米 勒 指数 ,什么 是 米 勒 . 布 拉 维 展 数 ? 

4. 请 说 明 什么 是 晶 带 ? 

5. 请 说 明 符号 [xvw] 与 《wvwY。 (及 1) -UK 有 何不 同 ? 
6. 请 说 明 面 间距 与 电 些 因素 月 关 ? 
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第 四 章 点 阵 类 型 
wz 
点 阵 是 晶体 结构 平移 对 称 狂 的 几何 描述 ， 结 点 是 平移 对 称 元 
素 , 点 笑 中 的 全 部 结 点 构成 对 称 元 素 群 , 称 之 为 平移 群 。 品 体 中 的 
轴 对 称 与 平移 对 称 这 两 个 基本 特征 是 相互 制约 的 ， 它 们 统一 在 蝇 
体 结构 之 中 。 这 种 相互 制约 与 相互 统一 的 关系 ， 不 仅 跟 制 了 晶体 
转轴 的 轴 次 ,也 限制 了 平移 群 的 类 型 , 即 点 阵 类 型 。 


一 、5 种 平面 点 阵 


对 称 帮 与 平面 点 阵 组 合 时 , 必须 是 对 称 轴 重 直 于 点 阵 面 , 噩 则 
对 称 吉 作 后 不 能 使 图 形 复 原 。 所 谓 对 称 元 素 的 组 合 ， 是 指 两 个 以 


wl 


4-1 对 称 面 的 结合 


ee 


上 的 对 称 元 素 共同 对 单位 图 形 起 作用 。 或 者 说 ， 两 个 以 上 的 对 称 
元 素 共 癌 作用 于 对 称 图 形 时 ， 整 个 图 形 不 变 ， 图 4-1 给 出 对 称 曙 
组 合 的 实例 ,图 中 的 单位 图 形 是 一 个 小 急 , 两 个 相互 垂直 的 对 称 面 
mi 与 ma 周 时 作用 于 单位 图 形 、 形 成 由 4 个 小 驴 构 成 的 对 称 图 形 . 
也 就 是 说 ， 由 4 个 小 驴 构 成 的 图 形 能 同时 借助 由 峡 示 的 两 个 相互 
垂直 的 对 称 面 进 行 对 称 操作 . 

下 面 分 别 讨论 2、3、4 和 6 次 轴 与 平面 点 隆 的 结合 。 


(一 ) 二 次 轴 与 平面 点 阵 的 结合 

在 图 4-2(a) 所 术 的 平面 点 阵 中 , 初级 和 失 a 和 如 的 大 小 与 方 
向 都 是 任意 的 。 由 初级 矢 形成 的 阵 胞 为 平行 四 边 形 ， 称 为 斜 形 阵 
胞 , 属 儒 形 点 隆 ， 在 此 点 阵 中 ,以 任 一 结 点 为 轴 ， 将 点 阵 在 其 平面 
内 转 180°, 都 会 使 转动 前 后 的 全 部 结 点 相互 重合 。 见 操作 使 点 泗 
复原 ， 因 此 ,在 余 形 点 阵 中 ,过 每 个 结 点 剖 有 一 个 与 点 阵 面相 互生 


{a) (by 


图 4-2 斜 形 点 阵 与 其 中 的 二 次 轴 
， 《a)》 斜 形 点 阵 : 《b》 科 形 点 阵 中 二 次 轴 的 分 布 
直 的 二 次 轴 ， 同 时 借助 过 任意 滑 结 点 连 线 的 中 点 的 二 次 轴 进 行 操 
作 ， 世 能 使 点 阵 复原 。 图 4-2(b) 给 出 了 和 斜 形 点 阵 中 二 次 四 的 分 
布 。 
从 图 4-2 也 可 以 看 出 ,和 斜 形 点 阵 中 不 号 能 存在 3、4、6 次 办 和 
对 称 面 ， 
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假如 图 4-2(a) 中 的 7 一 9%。， 即 初级 矢 相 互生 直 ， 则 点 阵 
的 阵 狗 为 矩形 , 属 炬 形 点 阵 ,如 图 4-3(a) 所 示 。 和 矩形 点 阵 除 了 三: 
有 与 斜 形 点 阵 相同 的 二 次 轴 以 外 ， 还 有 两 组 相互 垂直 并 有 和 履 直 于 
点 阵 面 的 对 称 面 ， 它 们 平行 于 结 点 列 ， 图 4-3(b) 给 出 了 拭 形 虐 : 
阵 中 对 称 元 索 的 分 布 。 二 次 轴 为 对 称 面 的 交 线 。 


六 a 
Cb) 


i -3 ”矩形 点 阵 与 其 中 的 对 称 元 素 
《as) 短 形 点 阵 ; 《b》 息 月 点 阵 中 对 称 元 素 的 分 布 

如 果 图 4-2(a) 所 示 的 斜 形 点 阵 中 a、 等 长 ， 方 向 任意 , 则 
形成 图 4-4(a) 虚线 所 示 的 凌 形 点 阵 ， 与 此 点 阵 相 容 的 对 称 元 素 
分 布 于 图 4-4(b)。 从 图 中 看 出 , 凌 形 点 阵 具 有 的 对 称 元 素 类 型 与 
和 矩形 点 上阵 的 相同 ， 即 都 具有 二 次 轴 与 两 组 相互 三 直 的 对 称 面 。 为 
了 表示 菱形 点 阵 存在 两 组 相互 垂直 的 对 称 面 这 一 特征 、 一 般 不 取 
图 4-4(a) 中 虚线 所 未 的 鞭 形 原 胞 ,而 是 取 图 中 实 线 所 示 的 复 狗 ， 
邮 有 心 炬 形 隆 肪 。 


图 4-4 菱形 点 阵 与 其 中 对 称 元 案 的 分 布 
Ca) 攻 形 点 阵 * 也 为 有 心 矩形 点 隆 ; 〔b) 划 形 点 阵 中 对 称 元 素 的 分 过 
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(二 ) 四 次 轴 与 平面 点 阵 的 组 合 


如 果 有 一 个 四 次 轴 垂 直 于 某 一 平面 点 阵 , 如 图 4-5 所 示 , 并 且 
通过 结 点 4。B, 是 点 中 中 的 另 一 结 点 :那么 由 四 次 轴 相 连 系 的 点 
8;、B, 刹 ! Bi 也 必然 是 点 阵 中 的 结 点 ， 同 时 ,过 结 点 B, 也 存在 四 
次 轴 , 旋转 操作 又 派生 出 结 点 4,、4， 和 41。 这 样 ,四 次 轴 与 平面 
点 阵 组 合 必 然 形 成 图 4-6(a) 1 示 的 正方 形 点 阵 ， 具 有 正方 形 阵 
胞 。 正 方形 点 阵 具 有 的 对 称 元 素 如 图 4-6(b) 所 示 ， 即 在 正方 形 


: .DB 这 A 


sD A4 
图 4-5 四 次 轴 与 平面 点 阵 的 组 合 


Fr. 


{a) (b) 


图 4-6 正方 点 阵 与 其 中 对 称 元 素 的 分 布 
《a) 正方 形 点 阵 ; 《b》 正 方形 点 阵 中 对 称 元 业 的 分 


$1 ” 


的 四 和 角 与 中 心 有 与 点 阵 面 焉 让 的 四 次 加 。 过 阵 胞 边 楼 中 心 有 与 点 
阵 面 三 直 的 二 次 轴 , 过 路 跑 边 屡 , 过 楼 的 中 重 线 和 正方 形 对 角 线 都 
有 与 点 阵 面 相生 直 的 对 称 面 ， 5 
st 

(三 ) 三 次 轴 、 六 次 轴 与 平面 点 阵 的 组 合 

三 次 轴 和 六 次 轴 与 正面 点 阵 组 合 的 结果 ， 都 要 求 点 阵 中 的 结 
点 分 布 在 如 图 4-7(a) 所 示 的 等 过 二 角形 的 顶点 , 即 阵 胞 的 两 个 基 
妖 相 等 、 灾 销 为 120°, 这 种 点 阵 称 为 三 角形 点 阵 。 对 于 三 角形 点 
降 , 过 得 个 结 点 都 有 与 点 阵 面相 垂直 的 六 次 轴 , 过 三 角形 重心 有 与 
点 阵 面相 给 直 的 三 次 轴 ， 过 三 角形 各 边 的 中 心 有 与 点 阵 面相 垂直 
的 二 次 轴 , 此 外 还 有 6 组 祖 互 成 30° 且 垂 直 于 点 阵 面 的 对 称 而 , 疯 
图 4-7(b)， 


Ca} (b) 
图 4-7 三 角形 点 阵 与 其 中 对 称 元 素 的 分 布 

《as) 三 角形 点 阵 ; 〈b) 三 角形 点 阵 中 对 隐 元 素 的 分 布 ! 

在 三 角形 点 阵 中 ,为 了 表示 它 具 有 六 次 轴 的 对 称 性 ,往往 取 由 

三 个 取向 不 同 的 菱形 组 成 的 复 胞 为 点 阵 的 阵 胞 ， 如 图 4-7(a) 所 
孙 。 

综 上 所 述 可 以 得 出 ,平面 点 阵 只 有 斜 形 .矩形 有心 宛 形 、 正 方 

形 和 三 角形 五 种 形式 。 长 4-1 归纳 了 它们 的 阵 胞 与 对 称 元 素 。 


Cy 


表 4.1 5 种 平面 点 阵 
名 称 阵 驳 于 对 称 元 素 


pb 


斜 形 户 / 4 车 5b， 了 任意 二 次 轴 


b 


矩形 | sib 7=%0° 两 组 对 称 面 ?* 二 次 轴 
| PN 
7/ 
正方 形 li a=b ?=%0° 


二 角形 六 次 轴 : 三 次 轴 ， 
a=p 7¥=129" 
(六 方形 》 AR 二 次 轴 , 六 组 对 称 面 


注 : 图 中 *@ ”为 结 点 


丽 组 对 称 面 ?二 次 轴 


四 次 轴 , 二 次 轴 ; 四 组 对 称 面 


二 、4 种 平面 唱 系 


二 维 晶体 都 属于 上 述 5 种 平面 点 阵 。 晶 体 的 结构 单元 与 点 阵 
结合 后 ， 晶 体 的 对 称 性 不 同 于 其 点 阵 的 对 称 性 。 技 各 种 晶 欧 的 最 
低 对 称 性 的 要 求 ， 将 晶体 分 成 4 个 平面 晶 系 。 表 4-2 中 给 出 了 四 
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个 平面 晶 系 的 名 称 和 它们 所 对 应 的 最 低 对 称 性 要 求 。 
5 种 平面 点 阵 分 别 属于 表 4-2 中 的 4 个 平面 量 系 。 


甫 4-2 4 个 平面 品系 


下 最 低 对 称 归 求 


称 
形 无 

形 | 一 个 对 称 丁 
形 


一 个 四 次 轴 
| 一 个 六 次 四 


才 团 币 息 | 疏 


三 、14 种 空间 点 阵 


可 以 认为 空间 点 阵 是 由 一 系列 平面 点 阵 按 一 定 方式 扎 结 而 
成 。 点 阵 的 平移 特性 要 求 平 丙 点 阵 柑 互 扎 结 时 必须 遵循 如 下 规 
律 : 相互 扎 结 的 一 系列 平 画 点 阵 必须 是 相同 和 的; 各 点 阵 面 之 问 缆 
相互 平行 并 且 疝 距 要 相等 ;要 保证 输 次 相同 的 对 称 轴 重合 (三 斜 点 
阵 除 外 )。 在 下 面 的 讨论 中 以 写 、T 表示 平面 点 阵 的 基 矢 , T; 为 
er rap de Re 由 平面 点 阵 提 
后 形成 的 空间 点 阵 的 基 矢 仍 记 为 a、6 和 ee. 


(一 ) 识 形 平面 点 阵 的 扎 结 


4-8(a) 所 示 的 情况 是 斜 形 平面 点 阵 之 问 相互 扎 结 的 方式 
之 一 ,此 时 矢量 了 :不 垂直 于 点 阵 耐 ， 它 们 所 构成 的 空间 点 阵 具 有 
三 斜 阵 胞 , 如 图 4-8(b) 所 示 ， 因 为 这 时 TT、T;、T 分 别 与 G、 
6、\c 相同 ， 即 e 和 闪避 关 c， a 天 8 天 7 天 90*?， 这 时 的 空间 点 阵 
为 三 斜 点 阵 。 这 种 空间 点 阵 只 存在 对 称心 ,不 再 有 二 次 轴 . 
' ”和 斜 形 平 面 点 阵 之 间 还 有 图 4-9 所 示 的 4 种 扎 结 方式 ， 这 时 都 
保证 它们 所 构成 的 空间 点 阵 具有 二 次 轴 。 如 果 扎 结 时 保证 各 层 平 


954。 


| , A 
pep 


‘b 


图 4-8 斜 形 平面 点 阵 的 扎 结 与 它们 形成 的 阵 胞 
《a》 扎 结 方式 ; 《b) 空间 点 阵 的 阵 胞 


面 点 阵 中 平行 四 边 形 四 角 处 的 二 次 轴 相 互 重合 , 即 7 垂直 于 下 、 
TT 所 在 的 面 , 则 形成 的 阵 胞 如 图 4-9(a) 中 的 粗 实 线 所 示 ，a 关 
bc cj(a Xb), ua 一 8 一 9025，Y 交 909， 称 为 单 斜 阵 胞 ， 
构成 单 斜 点 阵 。 有 时 取 blL(a X e)、 图 4-9(b) 和 (c) 所 未 的 
都 是 保证 平行 四 边 形 角 处 与 边 处 的 二 次 轴 相 互 重合 的 扎 结 情况 ， 
(b) 为 角 处 的 二 次 轴 与 天 边 上 的 二 次 轴 重 合 ,(c) 为 角 处 的 二 次 
轴 与 了 边 上 的 二 次 轴 醒 人 台 。 这 时 所 构成 的 空间 点 阵 阵 胞 都 具有 
侧 心 。c 轴 不 同 于 7， 但 a, 6 分 别 与 厂 、7 相同 。 图 4-9(d) 
为 保证 平行 四 边 形 角 处 与 中 心 .处 一 次 轴 相 互 重合 的 扎 结 。 这 时 空 
闽 点 阵 的 阵 胞 如 网 中 的 粗 实 线 所 小，a、 刁 、e 全 不 同 于 工 , T, 和 
。 呈 。 


T,, 信 它 也 具有 侧 心 。 图 4-9(b)、(c) 和 《d) 中 所 示 的 三 种 侧 心 
阵 胞 ,统称 为 单 斜 系 的 底 心 阵 胞 。 


加 4-9 ”和 毅 形 平面 点 阵 之 间 保 持 二 次 轴 重 合 的 扎 结 方式 
及 它们 构成 的 空间 点 阵 阵 胞 《 粗 实 线 ) 


(#) 为 四 边 形 第 处 的 二 次 轴 重 合 ; 《b》(c) 为 四 边 形 角 与 边 中 
心 的 二 次 轴 重 合 ; 《d)》 为 四 边 形 角 与 中 心 处 的 二 次 轴 午 合 


因此 ， 由 侠 形 平面 点 竹 可 以 构成 三 斜 和 单 斜 空间 点 阵 。 三 斜 
点 降 仅 有 原 腹 , 无 对 称 轴 , 有 对 称心 ， 单 斜 点 阵 有 原 胞 与 底 心 复 乃 
两 种 形式 。 单 斜 点 阵 仅 在 c 轴 方 向 有 二 次 轴 ， 复 胞 中 的 二 次 轴 平 


9 另 。 


= As 一 一 


行 于 有 心 而 。 


(二 ) 矩形 平面 点 阵 的 扎 绪 

和 抵 形 平面 点 阵 之 阁 保持 二 次 灿 的 扎 结 方式 与 图 4-9 所 示 的 情 
况 相 似 , 只 是 这 时 了 上 上 了， 同时 ,为 了 保持 庶 面 的 矩形 特征 ,不 能 
采取 图 4-9(d) 粗 实 线 所 示 的 方式 取 阵 胞 ， 而 是 取 图 4-9(d) 中 
粗 虚 线 所 未 的 阵 胞 , 即 让 T 一 <，T; 一 如 ， 由 此 观 之 ,上 矩形 平面 
点 阵 扎 结构 成 的 空间 点 中 县 有 简单 . 底 心 和 体 心 阵 胞 , 它们 的 共同 
特点 是 a 5 和 6c,，@ 一 上 一 7 一 90 它们 部 具有 分 别 沿 a、 纪 、 
c 三 个 方向 的 二 次 轴 ， 称 具有 这 种 对 称 特 征 的 点 阵 为 正 交 点 阵 。 


(Cc) (d) 


图 4-10 保证 存心 矩形 平面 点 阵 二 次 轴 重 合 的 4 种 扎 结 
方式 及 它们 所 构成 的 空间 点 阵 的 阵 胞 ( 想 实 线 ) 
《a)、Cd》 为 座 心 正 交 阵 胞 ，Cb》 Cc) 为 面 心 正 交 阵 炮 


+ 


图 4-10 给 出 有 心 矩 形 平 商 点 阵 的 保持 二 次 轴 的 扎 结 方式 和 
它们 次 成 的 空间 点 降 阵 胞 ( 粗 实 线 }。 称 中 所 示 的 4 种 方式 与 图 
4-9 中 的 神似 。 空间 点 阵 的 对 称 特征 与 矩形 平面 点 阵 构 成 的 空间 
点 阵 的 相同 ， 凡 此 也 是 正 交 点 阵 。 图 4-10(a)、(d) 所 示 的 扎 结 
方式 形成 底 心 阵 胞 ，(b)、(c) 启 泵 的 托 结 方式 形成 耐心 阵 萎 。 

士 述 阵 胞 的 取 法 并 不 是 唯一 的 ， 但 是 其 它 的 取 法 都 会 导数 对 
称 性 降低 从 而 不 能 反映 出 正 交 点 阵 的 对 称 特征 ， 


(三 ) 正方 形 平面 点 阵 的 扎 结 

回顾 图 4-6(b) 所 示 的 正方 形 平 面 点 阵 的 对 称 特征 ， 得 知 保 
证 正方 形 平面 点 阵 四 次 轴 重 台 的 空间 扎 结 方式 只 有 两 种 ， 即 正方 
形 角 与 角 处 的 四 次 轴 相 重合 ， 即 图 4-11(a) 与 (b) 所 示 , 和 正方 
形 角 与 中 心 处 的 四 次 轴 相 重合 , 即 图 4-11(c) 所 示 。 图 4-11(a) 
与 (b) 分 别 表示 TT == 了 与 TT 闫 TT 时 的 情况 ， 必 们 对 应 的 空 
闻 点 阵 阵 胞 分 别 为 立方 体 与 正方 体 。 按 图 4-11(c) 方式 扎 结 而 


成 的 空间 点 降 为 带 体 心 的 正方 休 .。 
ji 
Eh 
T= he 
者 = 请 = a=bze 
a) Cb) Co). 


图 4-11 正方 形 平 面 点 阵 保证 四 次 轴 重 合 的 扎 结 方式 ， 

其 中 《a)、《b) 都 是 正方 形 角 与 角 处 四 次 轴 重 合 ， 只 是 

《a) 中 了 一 了， 形成 立方 阵 胞 ，(b) 中 TT, 了 T,， 形 成 

正方 阵 欧 。 《e) 为 正方 形 角 与 中 心 处 的 四 次 负重 合 ， 形 
成 体 心 止 方 阵 乃 。 


pp 


上 述 空 间 点 阵 由 具有 正方 区 阵 乃 者 的 站 称 特征 是 上 全， 个 四 
次 轴 , 称 为 正方 点 阵 


(四 ) 三 角形 平面 点 阵 的 扎 结 


保证 三 角形 平面 点 阵 六 次 轴 相 互 重合 的 扎 结 方式 只 有 一 各， 
如 图 4-12 所 示 。 所 以 取 六 校 住 形 陈 胞 
基 为 了 表征 其 具有 六 次 对 称 轴 的 对 称 特 
征 。 称 这 种 空间 点 阵 为 六 方 点 途 ， 

图 4-13 是 三 角形 平面 点 阵 中 保持 
有 三 次 轴 的 空间 扎 结 方式 在 点 阵 平面 上 
的 投影 图 。 图 中 给 出 了 三 层 三 角形 平面 » 
点 阵 ， 实 际 上 第 四 层 与 第 一 层 上 的 结 点 陷 4-12 保证 三 角形 平 
重合 ,第 五 层 与 第 二 层 .上 的 结 点 重合 ,第 面 点 阵 六 次 轴 相 互 重 合 
六 层 与 第 三 展 上 的 结 点 午 合 ……。 如 果 。 成 的 空间 点 陈 的 阵 攻 
以 4、B8、C 分 别 表示 第 一 .二 、 三 层 平 基 矢 为 el ae 
面 点 阵 ， 则 它们 的 扎 结 方式 为 ABCABC，…………… 。 图 中 以 “e” 表 
示 4 层 平面 点 阵 中 的 结 点 位 置 ,“o” 表 示 B 层 平面 点 阵 中 的 结 点 位 
置 ，“ 十 ”表示 C 层 平面 点 阵 中 的 结 点 位 置 。 和 如 果 第 一 诗 到 第 四 层 
平面 点 阵 之 间 的 垂直 距离 为 c, 则 “o” 结 点 任 113 ec 高 度 处 ， 并 且 
投影 点 洲 在 4 户 点 阵 结 点 构成 的 合 三 角形 的 重心 ;“ 十 ”在 2/3 ¢ 
高 度 处 ,并 且 投 影 点 荡 在 4 展 点 阵 结 点 构成 的 正三 角形 的 重心 .图 
中 分 别 为 第 一 ,二 ,三 ,四 层 点 阵 标 出 了 四 个 结 点 的 投影 位 置 ,它们 
分 别 是 A A A A: Bi,B,, B,, Bus; Ci、 CI、C、C， 和 你、 
必 、 洗 、 承 ， 图 中 的 守 为 矢量 7, 在 平 而 4 .的 投影 

图 4-14 为 与 图 4-13 相对 应 的 空间 图 形 。 其 中 各 结 点 的 名 称 
与 投影 图 中 的 相同 。 平面 点 陋 间 距 为 上。 图 中 棚 实 线 所 示 为 北 形 
阵 胞 ， 基 矢 为 刀 、b,、5,， 它 们 之 间 的 长 注 相 等 ,两 基 矢 间 夹 角 为 
ww 轴 为 三 次 轴 方 向 , 葵 形 阵 胞 在 三 次 轴 方 向 的 高 度 为 引 ， 平 面 

引 臣 才 


二 


图 4-13 三 角形 平面 点 阵 保 持 三 次 轴 的 扎 结 方式 在 点 阵 
面 上 的 投影 图 ,其 中 “8” 为 第 一 层 (4 房 ) 点 阵 上 的 结 点 位 
置 ;“9 ”为 第 二 层 (3 晨 ) 点 阵 上 结 点 位 性 在 4 层 上 的 投 
影 ;“+” 为 第 三 层 《C 晨 》 点 隆 上 结 点 位 置 在 4 层 上 的 投 
影 。4 ,4 心 4; Bi, Bs By Bis Co Cs Css Cs 和 4, 
dd 44 分 别 为 第 一 二 ,三 ,四 层 点 阵 中 结 点 的 投影 位 置 


点 阵 中 的 平行 四 边 形 边 长 为 *. 称 此 为 菱形 点 阵 。 在 图 4-14 中 也 
可 以 取 一 个 六 楼 柱 复 胸 , 基 矢 为 和 、q、e，a 一 a 一 2， 图 中 给 
出 的 平行 六 面体 就 是 该 六 方 阵 欧 的 1/3。 六 方 复 胞 将 菱形 原 胞 含 
在 中 间 。 应 注意 的 是 ,这 种 六 方 复 胞 并 不 存在 六 次 轴 , 只 存在 三 次 
轴 ， 在 图 4-14 所 示 的 蓉 形 点 阵 中 ,家 间距 上 与 平行 阻 边 形 边 长 * 
之 闻 没 有 任何 关系 。 
可 以 证 明 ， 当 葵 形 点 阵 的 4 一 /WwW 6 时 ，a 一 90*， 其 阵 胞 
将 呈现 如 图 4-15 所 未 的 形式 。 它 的 三 个 基 矢 不 但 等 长 ,而 且 相互 
得 让 。 这 上 时， 除 沿 4,、 4A; 方向 具有 三 次 灿 外 ， 沿 C8(、C3B， 
和 C18; 方向 也 具有 三 次 轴 。 称 这 种 具有 4 个 三 次 轴 对 称 特 征 的 ， 


” 点 阵 为 立方 点 陈 。 自 然 , 图 4-15 中 启示 的 为 立方 阵 胞 。 


» 并 日 4 


期 14-14 三 角形 平面 点 阵 保持 三 次 轴 的 扎 结 方式 ， 粗 实 
线 所 示 为 莽 形 原 胞 。 基 矢 为 b、5,、5,， 基 矢 间 夹 角 为 a 
且 ,二 6 一 和; 平行 六 面体 为 六 方 阵 胸 的 一 部 分 ,其 基 
和 为 VA Cy FS 为 平面 点 阵 四 边 形 边 长 ， 
4 为 平面 点 阵 间距 。e 为 三 次 轴 方 向 。c 二 34 
此 外 , 当 大 一 2/W 6 时 , 鞭 形 阵 胞 中 的 基 矢 长 度 8 一， 这 
时 ,应 在 鞭 形 点 阵 中 取 图 4-16 所 示 的 面 心 立方 阵 胞 ， 因 为 这 样 才 
能 反映 出 点 阵 鼻 有 四 个 三 次 轴 的 对 称 特征 ,在 此 曾 心 立方 阵 胞 中 ， 
5 一 1/2(110》， 引 一 《111); 当 和 和 = sj(2VY 5) 时 ,三 次 轴 方 向 
的 44 与 基 矢 上 4&3 等 长 , 见 3#=b, BB = CCT— 一 了 = 
109.47*。 这 时 应 在 点 阵 中 取 如 图 4-17 启示 的 体 心 立方 阵 胞 。 
中 以 点 而 线 《一 一 ) 标 出 了 44 为 体 心 的 隆胸， 从 图 中 看 出 , 萎 
形 阵 哆 的 三 次 轴 在 体 心 立方 阵 胞 中 应 为 《i111》 方 向 ,并且 4 二 
1f2《111), 同村 8 一 1/2 《111), 而 县 BB 一 一 sy 一 《110》。 
* él = 


当 旋 = JW 6 时 ,菱形 阵 抱 中 的 «一 90, 有形 
成 立方 阵 胞 ,出 现 新 的 三 次 轴 , 必 立方 点 隆 
A 


图 4-15 


4 
4-16 当 厂 一 25j WY 6 时 ， 羔 形 阵 胞 中 的 基 
舌 避 一 2 点 阵 取 面 心 让 方 阵 胸 才 渤 反映 出 其 共 
有 四 个 三 次 铀 的 对 称 特征 
综 上 所 述 ,将 三 角形 平面 点 阵 进 行 空 半 | 扎 结 ,并 使 形成 的 空间 
:点 阵 保 持 有 三 次 轴 时 , 则 获得 闵 形 空间 成 才 , 一 般 取 蒜 形 阵 疱 ， 也 


有 时 取 六 方 阵 胞 。 当 莹 形 点 阵 中 的 


ea 62 *, 


图 4-17 当 石 = YA(2W 6)》 时 。 凌 形 点 阵 中 的 基 估 
$= 3 办 ， 点 阵 应 了 到 体 心 六方 阵 胞 。 点 回 线 (~ » 一 ) 
标 出 4 为 体 心 的 阵 址 


| 


8 一 一 
2 6 
时 , 取 立 方 阵 胞 才能 反应 出 点 阵 具 有 4 个 三 次 轴 的 对 称 特 征 ,这 时 


鞭 形 点 阵 变态 形成 立方 点 阵 ， 


(五 ) 空间 点 阵 小 结 


由 于 晶体 对 称 性 对 晶体 点 降 的 制约 ， 使 空间 点 泗 的 类 型 是 有 
限 的 、 布 拉 维 首次 证 明了 仅 有 14 种 空间 点 阵 , 故 又 称 它们 为 布 拉 
维 点 阵 、 表 4-3 综述 了 14 种 空间 点 降 与 5 种 平面 点 阵 的 对 应 关 
系 及 它们 隐 对 称 特 征 。 
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家 4-3 


正方 形 


14 种 空间 点 阵 与 平 商 点 阵 之 间 的 关系 与 它们 的 对 称 特征 
扎 结 特点 
不 保持 二 次 轴 


三 前 形 


重心 并 方 


四 、7 个 凯 系 


三 维 覃 体 都 属于 上 述 14 种 空间 点 阵 ， 很 握 晶体 的 对 称 将 征 将 


这 4-4 7 个 唱 系 的 最 低 对 称 要 求 
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品系 名称 最 乓 对 称 要 求 
三 名 左 
单 鲜 一 个 二 次 轴 或 一 个 对 称 醒 
正 交 三 个 相互 垂 育 的 二 次 轴 
正 方 一 个 四 次 轴 
六 方 一 个 六 次 负 
茵 形 一 个 三 次 轴 
立 方 四 个 互 成 79°32’ 的 三 次 轴 


> cur er 
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or me < ep 
er 


图 4-18 14 种 布 记 维 点 阵 ，P、C、L、F 为 阵 胞 类 型 
《1) 三 斜 P: 《2) 单身 P; (3) 单 射 C; {4) 正 交 P; (5) 正 交 C3 
(6) 正 交 1; 《7》 正 交 Fi 《8) 正方 P; (9) 让 万 [; (30) 立方 ?5 
《4 立方 5 《12) 立方 R; 《13) 六 广 P; 《14) 次 形 P 


.65 * 


表 4-5 7 种 品系 的 品 胞 外 形 
| 遇 胞 外 形 特 点 


4 关于 tc wx 寺 有 天 7 办 90? 

ce a= B= W, rN0" 
4FeF¢ a=8=7= W" 

本 0Hc 六 一 及 一 了 到 0? 

-= 4 qa= B= 90°, 7 一 120? 
An 二 b=c a= B=7 站 00° 

2 一 ge og==7r= N° 


它们 分 成 7 个 鹿 系 。 玫 4-4 和 表 4-5 分别 给 出 7 个 晶 系 的 最 低 对 
称 要求 和 晶 胞 特征 。 图 4-18 给 出 了 14 种 点 阵 的 阵 狐 。 由 于 凌 形 
点 阵 也 可 以 取 六 方 阵 胞 ， 所 以 有 时 人 们 将 六 方 系 与 萎 形 系 合并 统 
称 为 六 方 晶 系 ， 于 是 将 7 个 晶 系 合并 为 6 个 晶 系 。 但 这 时 应 注意 
的 是 ,菱形 与 六 方 系 的 对 称 特 征 不 同 ， 


丑 
济 
部 
劳 


革 购 沙 凡 出 二 以 
半球 过 过 兴国 稚 


练 习 题 


1. 请 用 图 形 证 明 三 次 轴 不 能 与 正方 平面 点 阵 结 合 。 

2. 请 用 图 形 说 明 为 什么 没有 立方 底 心 阵 胸 。 
3. 如 果 在 菱形 点 阵 中 取 六 方 阵 胞 ， 则 阵 跑 中 包含 " 个 结 点 ， 如 图 
4-19 所 示 。 请 在 此 阵 胞 中 勾画 出 凌 形 原 胞 。 


图 4-19 菱形 点 阵 中 的 六 方 复 抱 


s 66 。 


4. 请 证 明 当 比 形 点 阵 中 的 4 一 (2W 5),4 一 sjV 6, 4 一 24/ 
V5 了 时, 分别 取 体 心 立方 .简单 立方 . 面 心 立方 阵 胞 才能 表示 其 
点 阵 的 对 称 特征 。 


复 习 题 
!. 请 说 明 平面 点 阵 类 型 并 绘 出 它们 各 自 的 阵 胞 ， 


2. 请 列 出 14 种 布 拉 维 点 阵 的 名 称 ,并 给 出 它们 的 阵 胞 。 
3. 请 说 明 7 种 上 胡 系 的 名 称 及 蕊 们 各 自 的 最 低 对 称 性 要 求 。 
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第 五 章 晶体 的 点 群 


一 、 点 群 概念 


几何 形体 或 晶体 的 点 群 是 它们 所 包含 的 全 部 宏观 对 称 元 素 的 
总 合 ， 所 以 称 之 为 点 群 ， 是 由 于 这 些 宏 观 对 称 元 素 至 少 汇率 于 一 
点 。 


{a} {by 


图 5-1 二 维 几 何 图 形 及 其 点 群 
《4) 正三 角形 ; 《b) 正三 角形 的 点 姓 


首先 让 我 们 具体 地 分 析 两 个 几何 形体 的 点 群 。 图 5-1(3) 是 

二 维 几何 图 形 ， 即 正三 角形 。 该 三 角形 有 一 个 过 重心 且 垂 直 于 纸 

面 的 三 次 轴 、 及 3 个 分 别 过 三 角形 的 3 个 项 点 和 重心 并 三 直 于 纸 

面 的 对 称 面 。 这 4 个 对 称 元 素 如 图 5-1(b) 所 示 ， 汇 聚 于 三 角形 

的 重心 。 图 5-1(b) 就 是 图 5-1(a)》 的 点 群 用 图 5-1(b) 所 承 

的 全 部 对 称 元 素 对 图 5-1(a) 进行 操作 ， 此 三 角形 的 重心 总 是 不 
sr: 


动 的 。 图 5-2 表示 了 立方 体 (a) 及 其 具有 的 宏观 对 称 元 索 类 型 
(b)。 图 5-2(b) 表明 立方 体 (a) 共有 6 个 二 次 轴 ， 3 个 四 次 轴 ， 
4 个 三 次 轴 ，9 个 两 种 类 型 的 对 称 面 和 1 个 对 称心 。 图 5-3 给 出 
该 立方 体 宏 观 对 称 元 素 的 局 部 综合 ， 所 有 这 些 对 称 元 素 综合 在 一 
起 , 交 于 立方 体 的 体 心 ,构成 立方 体 的 点 群 . 


图 5-2 三 维 几 何 图 形 及 其 包含 的 对 称 元 素 
(8) 立方 体 ; 《b) 立方 体 中 的 对 称 元 素 
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图 5-3 立方 体 的 宏观 对 称 元 素 的 局 部 综合 
ea 有 9 5 


及 何 形体 的 点 群 种 类 无 限 ， 而 晶体 的 点 群 要 受 昂 体 结 均 周期 
性 重复 的 制约 ， 只 有 32 种 .。 这 里 不 去 描述 点 群 类 型 的 推导 过 程 ， 
而 荐 着 重 于 点 群 琶 念 及 其 应 用 。 


二 、 点 群 及 其 符号 


对 于 二 维 蜡 体 , 仅 有 疏 直 于 晶 面 的 1.2,3、4,5、6 次 轴 和 对 称 
面 m。 这 6 种 宏观 对 称 元 素 相 互 组 合 , 仅 能 构成 10 种 二 维 晶 体 学 
点 群 。 表 5-1 中 绘 出 这 10 种 二 维 晶体 学 点 群 的 图 形 与 国际 符号 。 
在 点 群 的 国际 符号 中 、 对 称 轴 在 前 ,对 称 面 在 后 。 如 符号 2mm 表 
示 点 群 由 一 个 二 次 轴 和 两 个 届 互 垂直 的 对 称 面 构成 . 

根据 点 群 的 定义 ,用 简单 的 作 图 可 以 证 明 不 会 存在 4m 和 6m 
点 群 . 
| 对 于 三 维 蝇 体 , 宏观 对 称 元 素 1、2、3、4、5、6、m、i 和 4 本 

身 , 以 及 它们 之 间 相 互 结合 , 仅 能 构成 32 种 点 群 *， 表 5-2 中 给 出 

这 32 种 点 群 的 国际 符号 、 能 夫 利 斯 符号 及 它们 责 属 的 晶 系 ， 表 
5-3 给 出 点 群 的 国际 符号 中 所 用 的 对 称 元 素 相 对 于 阵 胞 楼 的 取向 . 
当 对 称 元 素 为 对 称 轴 时 , 表 中 所 示 的 方 识 与 轴 向 一 致 , 当 对 称 元 素 
为 对 称 面 时 ， 表 中 所 示 方 向 与 面 垂直 ， 如 果 某 一 方向 同时 存在 ?= 
次 轴 与 对 称 面 m, 则 写成 sjm。 如 2/m2/m2/m 点 群 由 欧 5-4 
所 示 . 点 群 的 能 夫 利 斯 符号 规定 方 靶 如 下 : 仅 由 一 个 转轴 组 成 的 
点 群 是 通 转 群 , 记 为 c。 字母 < 的 角 标 为 转轴 的 轴 次 ; 反 群 具有 > 
次 轴 及 与 其 垂直 的 二 次 轴 时 是 双 面 群 ， 记 为 闪 。; 了 代表 四 面体 对 
称 性 ; 9 代表 八 面 体 对 称 性 ; 5, 代表 ”次 反 轴 ; C; 代表 对 称 面 ; 右 
下 角 的 小 字母 i 代表 对 称心 ;# 代表 与 轴 垂 直 的 对 称 面 ;vz 代表 与 
轴 平 行 的 对 称 面 , a 代表 平分 两 个 转轴 的 对 称 面 ， 


注 : 需要 时 请 瑚 交 本 节 所 列 的 项 每 节 只 《4 (0387 
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农 S-1 10 种 二 维 唱 体 学 点 套 


| ' 二 维 厚 体 学 点 群 


一 个 一 次 加 
一 小 二 次 输 


~ 个 鲁 面 


呈 个 一 次 输 ， 


二 个 蚀 面 2 


一 个 三 次 狗 


一 个 三 次 辅 .-- 个 
辐 面 , 雍 面 性 轴 棒 
作 又 产 乞 .两 个 镇 面 


3 


, 中 个 四 次 铂 


一 个 四 次 加, 两 个 
互 为 站 "的 铺面 , 转 
协 后 形成 其 它 篇 面 


4m 到 


一 个 关 次 轴 


一 个 六 次 轴 , 两 个 
所 为 2 的 局 而 


es。 7L1 。 


家 5-2 32 种 点 群 及 其 符号 


222 


2m 21n: 2 m P1972 Da 

4 4 | S， 

4 4 C， 

4 rm 4 Cs 

正 方 和 2 42m | Da 
sn 92 BE Cs 

422 42 b D, 

4jm 2 21 1m 4/ mm rm , Dy 


3 3 Cs 


表 5-3 点 群 国 际 符号 顺序 与 昌 系 的 关系 


> 点 笠 得 叶 的 位 置 ， 
第 一 个 第 二 个 .第 三 个 

三 放 晶 系 。 | 品 体 中 的 所 有 有 方向 

单 笠 最 节 < 加 或 如 加 

正 交 晶 系 a 加 ”入 

正方 晴 系 c 轴 a+b 
奖 形 和 六 方 品系 < 机 2 

立方 品系 a 轴 a+tb 


点 群 的 国际 符号 ， 反 映 出 点 群 中 在 一 个 (三 射 或 单 斜 晶 系 ) 或 
几 个 特殊 方向 存在 的 宏观 对 称 元素 。 于 是 ， 能 够 从 点 群 的 国际 符 
号 推断 该 点 群 的 全 部 对 称 元 素 ， 例如 
立方 蝇 系 的 4/m 32/m 点 群 , 表示 其 在 
《100》 方向 有 四 次 轴 利 与 轴 垂 直 的 对 称 
而 ;《1117 方 向 存在 三 次 反 轴 《1107》 方 
同人 自 二 次 轴 和 二 轴 仆 直 的 对 称 面 。 这 就 
反 活 出 沪 点 群 具有 3 个 四 次 轴 ，6 个 二 
次 轴 ,，4 个 三 次 轴 ，9 个 对 称 面 和 1 个 对 
称心 (图 5-3). 图 5-4 点 群 2jm2/m2jm 
表 5-4 是 用 极 射 投影 包 表 示 的 32 种 点 群 , 注 明了 它们 所 属 的 
沸 系 和 国际 符号 . 表 中 一 般 包 括 了 等 价 方向 迹 点 所 的 极 射 投影 ( 左 
图 ) 和 对 称 元 素 的 极 射 投影 ( 右 图 ), 粗 实 线 为 对 称 面 ， 如 果 已 知 某 
点 群 的 国际 符号 ,就 可 以 利用 此 表 查 到 其 全 部 宏观 对 称 元 素 . 
晶体 点 群 所 代表 的 对 称 性 :在 晶体 的 弹 狂 模 量 、 热 膨胀 、 热 导 、 
广 1 有关 极 射 投影 的 定义 诸 见 第 八 草 。 
注 ?: 迹 点 是 方向 的 极 射 投影 点 。 
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压 电 性 、 热 电 性 、 光 弹性 等 物理 性 质 , 及 晶体 生长 速度 ,腐蚀 速度 等 
化 学 性 质 中 都 有 反映 。 晶 体 的 X 光 电子, 中 子 等 的 衍射 图 样 ， 则 
直接 与 晶体 的 对 称 性 相关 . 

下 面 就 有 关 点 群 的 几 个 问题 作 进 一 步 阐 述 ， 


三 、 点 群 与 形 


时 体 中 , 由 点 群 所 联系 的 面 是 等 价 面 , 称 这 些 面 为 形 . 这 里 的 
“ 形 ” 并 非 形 状 ,而 是 一 种 术语 ,晶体 的 形 与 晶体 的 外 形 密切 相关 ， 

利用 极 射 投影 ， 可 以 方便 地 表示 晶体 形 中 各 面 的 分 布 。 极 射 
投影 中 ,任何 不 在 对 称 元 素 上 的 极点 ,经 点 群 中 全 部 对 称 元 素 操 作 
后 ,所 获得 的 极点 分 布 是 一 般 形 中 面 的 分 布 ， 如 果 极 点 * 处 在 对 称 
元 素 上 , 则 所 获得 的 极点 分 布 是 特殊 形 中 的 首 分 布 . 

现在 以 立方 晶 系 的 A 和 AuBe 为 例 , 说 明 它 们 的 一 般 形 积 特 
殊 形 . 


(一 ) At 晶体 的 一 般 形 与 特殊 形 


Al 属 立 方 品 系 ， 点 敬 是 tm3m, 图 5-5 为 其 点 群 的 极 射 投影 
图 。(123) 面 极点 不 在 尾 何 对 称 元 素 上 、 此 极点 经 点 群 中 全 部 对 
称 元 素 操 作 , 能 获得 48 个 极点 ， 图 5-5 只 给 出 了 八 分 之 一 象限 内 
的 极点 ， 由 “se" 所 示 。 由 这 48 个 面 所 构成 的 形 ,就 是 Al 曙 体 的 一 
般 形 , 它 是 如 图 5-6 所 示 的 四 十 八 面体 ， 称 为 {123} 形 。(112) 面 
极点 处 在 一 个 对 称 面 上 ， 它 经 点 群 中 全 部 对 称 元 素 操 作 后 ， 形 成 
24 个 极点 ， 图 5-5 中 的 “全 ”为 一 个 象限 内 的 {112} 极点 , {112? 
面 形 为 图 5-7(e) 中 的 二 十 四 面体 ， 称 这 种 由 在 对 称 元 素 上 的 面 
“ 掀 成 的 形 为 特殊 形 .用 相同 的 方法 可 以 获得 {100)、 1 110}、 


注 : 权 点 是 面 的 谣 射 没 影 点 。 
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图 5-5 Al 的 点 群 及 {123} 一 般 形 (“@”) 和 特殊 形 
{112}《 盘 ) 的 级 射 投影 , 粗 实 线 为 对 称 面 


图 5-6 Al 的 {123} 一 般 形 的 形状 一 一 四 十 八 面体 
{120}、 {221} 等 特殊 形 , 上 述 几 种 典型 的 特殊 形 的 形状 , 由 图 5-7 
所 示 . 
表 5-5 给 出 m3m 点 群 所 对 应 的 几 种 形 中 的 唱 面 数目 。 
表 5-5 属 mim 点 群 的 几 种 形 中 所 包含 的 晶 面 数目 


形 的 名 称 {61 {BROY {hh0} | {hy 


曲面 数 48 


图 5-7 mw3m 点 群 的 几 秘 典 型 特殊 形 
(a》{100} 形 ,立方 体 ;《〈b) {i11} 形 , 八 面体 ; 《<)》{110} 形 ,十 
二 面体 ; (d) {120} 形 二 十 阳 面 体 ; Ce》4112} 形 ,二 十 四 庆 体 ; 

(人 {221} 形 二 十 四 疝 体 


(二 ) AuBe 晶体 的 一 般 形 与 特殊 形 


AuBe 茎 体 为 立方 系 , 略 23 点 群 ,图 5-8 是 其 点 群 的 航 射 投影 
图 , 图 中 还 给 出 了 一 般 形 {及 人} 的 极点 ，"e” 为 在 图 正面 的 极点 ， 
“o” 表示 企图 背面 的 极点 。 图 中 的 “xX” 与 “人 ”为 特 妹 形 {112} 
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图 5-8 AuBc 的 点 群 相 一 股 玉 【4 用 的 极点 “@ 《在 略 
的 让 页》，“9”( 在 图 的 背 iW》 与 针 殊 浪 入 12} 的 极 战 、 
“X23 SA 分 别 表示 它们 在 图 移 下 而 与 旨 而 


的 极点 ,它们 分 别 在 如 的 正 硬 积 背 硬 图 5-9 给 出 23 点 寿 对 应 的 
-一 般 形 与 特殊 形 图 形 。 表 5~6 给 出 沪 点 和 狼 各 种 洛 包 含 的 曲面 数 。 


表 5-6 23 点 群 中 各 种 形 所 包含 的 曲面 数 


| : 
A | RO dn} | 人 688 {a00} 


形 的 名 称 4 | 
12 | l2 | 


(三 ) 晶体 的 定然 外 形 


发 育 良 好 的 晤 体 ， 其 外 形 往 往 是 由 一 个 或 少数 几 个 有 形 的 闸 交 
或 ,所 以 它们 呈现 出 美丽 而 规则 的 外 形 , 图 5-10 是 YFesOw 品 体 
的 照片 。 关 此 ,由 晶体 的 自然 外 形 , 可 能 判 吗 习 的 点 群 对 称 性 ， 从 
和 看 确定 其 所 属 的 晶 系 .网 5-11 示意 了 CacCO， 昌 体 的 自然 外 形 , 可 
以 判断 它 的 点 群 为 327m， 妈 属 六 方 师 系 。 
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图 5-9 23 点 群 的 {100}、 {110}、{11t}、{440}、{441 
其 中 #4 之 ft、 和 办} 其 中 二 < 了 和 { 庆 他 形 


这 


图 5-10 Yitco， 晶体 的 美丽 而 规则 的 外 形 


一 AN 


图 5-11 caco， 昌 休 可 能 呈现 的 外 形 
之 一 ; 它 由 M 和 < 两 个 形 构成 . 
属于 32/m 点 群 ， 六 方 品系 


疼 5-12 球形 Ge 在 腐蚀 该 中 浸泡 一 段 时 间 后 的 外 形 两 
者 都 表现 出 有 4/m3 2/w 点 群 


制 成 球形 的 晶体 ,浸泡 在 腐蚀 液 中 ,一 段 时 税 后 也 会 呈现 出 规 
则 的 外 形 。 图 5-12 是 球形 Ge 在 腐蚀 波 中 浸泡 后 的 外 形 、Ge 的 
点 寿 是 4/m3 2/m， 为 立方 虹 系 ， 


四 、 劳 埃 群 与 重复 因数 
劳 埃 群 与 重复 因数 都 是 与 晶体 的 衍射 有 关 的 晶体 学 特征 、 


(一 ) 劳 埃 群 


由 于 X 光 衍射 不 能 区 分 正 、 反 两 种 晶 面 , 即 不 能 分 辨 (AD) 和 ， 

《如 站， 因此 衍射 图 样 的 对 称 性 并 不 能 次 实地 反映 晶体 的 对 称 性 ， 

而 是 给 晶体 附加 了 对 称心 ,于 是 人 们 将 所 有 点 群 都 加 上 对 称心 ,从 

而 获得 11 种 与 衍射 图 梯 相 对 应 的 对 称 群 , 称 此 为 劳 埃 群 。 波 5-7 

给 出 11 种 劳 埃 群 与 32 种 点 君 的 对 应 关系 。 同 时 ， 在 衍射 工作 中 
所 涉及 的 形 , 都 是 指 由 六 把 群 所 联系 的 四 ， 


(二) 重复 因数 

重复 因数 是 衍射 工作 中 所 用 的 术语 ， 它 是 指 由 劳 埃 群 所 联系 
的 形 中 所 包含 的 晶 面 数 ， 例如 劳 埃 群 m3m 的 {100} 形 中 包含 6 
个 晶 面 , 则 对 于 其 有 m3m 劳 埃 群 的 晶体 , {100} 向 的 重复 因数 是 
6。 这 里 指 的 是 粉末 (多 蝇 ) 衍射 中 的 重复 凡 数 。 皮 5-8 给 出 粉末 
衍射 时 对 应 各 晶 系 的 不 辐 形 的 重复 因数 。 表 中 带 “* “号 的 数字 表 
示 的 是 该 重复 因数 是 由 晶 重 距 相 等 \ 毅 此 指数 相似 \、 分 属于 几 个 形 
的 蜂 的 面 数组 成 ， 下 面 举例 说 明 . 

例 1， 立 方 晶 系 的 晶体 AuBe 的 重复 欠 数 

前 面谈 到 ，AuBe 晶体 的 点 群 为 23 ,因此 其 劳 埃 群 为 m3 ,图 
5-13 是 劳 埃 群 m3 的 极 射 投影 图 , 粗 实 线 表 示 对 称 曾 ,其 他 符 与 昌 
意义 同 前 。 贺 中 给 出 了 由 劣 埃 群 m3 联系 的 一 般 形 4123) 的 极点 ， 
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表 5-7 11 种 劳 埃 群 与 32 种 点 群 


点 群 符号 | ; 
昌 未 一 一 -一 一 | 一 驳 形 中 态 面 数 ” 劳 侯 嫩 
局 际 符号“ 能 大 和 凯特 蕊 | 
1 C, 
三 人 稀 上 
TI Ct 2 
2 fa 2 
单 和 彝 om C: 者 国 
21 7 Cun 4 
Pn Cor | 
正 交 223 万 ， | 4 Pi nl 
#2 #9 1 Ds 8 
4 Ce 4 . 
4 4 4 ma 
4jm Css 8 
正 方 1 4 7 9 Car 8 
| 
0 人 4 和 得 了 
| imprnt Ds I 16 
13 0, | 3 } 3 
3 Os, 6 
| | 3 六 Cy | 6 
: 
32 Ds 6 Ee 
3m Dsz 上 
三 方 6 。 
A "| 
| Gfm Cp 12 
| [EE Cp 12 
| 6z22 D:, 12 EE 
; 62 D, 12 
‘6fmmm Ds,y 24 
12 } 13 
24 
24 
24 3 7 
48 


“e" 表 示 极 点 在 图 的 正面 ，“o” 表 示 极点 在 图 的 背面 ，{123} 形 中 
包含 24 个 面 图 5-13 中 "十 "表示 的 213、132、321……， 不 属于 
{123} 形 ,而 是 属于 {213} 形 ,同样 包含 24 个 曲面 ,如 图 5-15(a) 所 
示 . {213} 形 与 1123] 形 中 的 面 间 蝶 相等 ,但 面 上 的 原子 分 布 不 疗 ， 


表 5-8 粉末 捞 射 中 的 重复 因数 


BRO AAO 001 | 0k0| AGO 


图 5-13 m3 劳 埃 群 , 粗 实 线 为 对 称 面 ， 一 般 形 {123} 的 
极点 为 “e"( 在 图 的 正面 )，“o”( 在 图 的 背面 )， 一 般 形 
{213} 的 部 分 极点 用 “十 ”表示 
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图 5-14 给 出 {012} 形 的 极点 分 布 ， 包 合 12 个 面 ， 由 恬 中 的 
"e" 与 "0" 表示, 它们 的 意义 同 于 图 5-13 .同时 ,图 中 也 给 出 了 部 分 
{021) 形 的 极点 ,由 “x "表示, {021} 形 世 包含 12 个 面 , 构成 如 图 
5-15(b》 所 示 的 十 二 面体 。 {012} 和 {021} 形 与 {123} 和 {213} 
形 的 情况 相似 , 即 它们 的 而 间距 相同 ,但 面 上 的 原子 分 布 不 同 ，。 

例 2: 六 方 最 条 晶体 的 重复 因数 


图 5-14 m3 劳 埃 脱 及 特殊 形 {012} 的 极点 ，“®” 
表 孙 极点 在 图 的 正面 ”7” 去 示 极 点 在 图 的 
背面 ， 并 给 出 了 部 分 4021} 形 的 极点 ,Xx” 


图 5-15 m3 劳 挨 群 的 形 
{a) {213} 形 ; Cb) 4021} 形 


图 5-156 给 出 了 六 方 晶 系 (包含 鞭 形 晶 系 ) 所 具有 的 + 种 劳 埃 
群 及 由 其 所 联系 的 一 般 形 的 极点 ， 图 中 各 种 符号 的 意义 与 以 前 各 
图 的 说 明 相同 ， 表 5-9 给 出 这 4 种 劳 埃 群 所 联系 的 一 般 形 与 特殊 
形 中 所 包含 的 晶 夯 数目 ， 面 间距 相等 的 形 的 数目 和 重复 因数 . 这 
里 的 重复 因数 是 指 某 指 数 为 4 在 正 贷 全 排列 土 ! 的 晶 抽 总数。 


bim 
(c) 


图 5-16 属 六 方 感 系 的 劳 埃 群 及 一般 形 中 各 面 的 极 射 投影 ， 粗 实 
线 表 示 对 称 面 eco ”分 别 胡 示 恨 点 在 轿 的 正面 与 更 是 ，“x” 
与 图 "意义 与 so” 风 回 ,只 是 表示 不 同形 的 模 点 


表 5-9 局 六 方 昌 系 的 各 种 劳 块 群 所 对 频 的 时 复 因数 


面 闻 虑 相 
等 的 形 数 


重复 因数 


劳 埃 群 了 中 的 {1211} -~ - 航 形 ,网 5-16(a) 中 的 “e” 与 %o”, 内 
包含 6 个 曲面 , 即 : 〈(1231)、(31i21)、(23511) 和 (1331)、(3121)、 
(2311)。， 上 上 述 6 个 面 可 以 简写 成 123 十 1 和 本 --1. 符号 全” 
表示 数字 改变 旺 序 网 方向 。 如 123 表示 123 、312 和 231 三 种 情 
况 ， 与 上 述 形 晶 面 指数 让 似 , 面 闻 虐 相等 的 形 还 育 213 十 1 与 
373 一 1, 图 5-16(a) ,HHJX2> “四 ”3; 123 一 1 与 173 十 1; 213 一 
1 与 213 十 工 三 今 彤 。 
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五 、 三 维 点 群 与 二 维 点 群 


三 维 晶 体 的 宏观 对 称 性 用 三 维 点 区 表 示 。 三 级 晶体 在 某 面 上 
的 投影 ,或 垂直 某 方向 作 截 面 , 都 构成 二 维 晶 体 ， 它 们 的 对 称 性 应 
用 二 维 点 群 来 表示 。 表 5-10 和 5-11 分 别 说 明了 三 维 点 群 中 的 对 
称 元 素 在 投影 和 截面 时 的 变化 、 


表 5-10 三 维 点 群 作 投影 时 对 称 性 的 变化 


三 维 点 群 中 的 对 称 元 素 


7 次 轴 
侦 次 轴 
音 次 轴 
对 称 面 
对 称心 
所 


对 称 元 素 与 投影 面 的 关系 | 二 维 点 群 中 反应 的 对 称 性 


衷 5-11 三 维 点 群 作 截面 时 对 称 性 的 变化 
三 维 点 群 中 的 对 称 元 素 对 称 元 素 与 戎 面 的 关系 埠 而 中 的 对 称 性 


m 次 轴 恶 直 7 次 轴 
丰 次 轴 平行 夸 
对 称 面 垂直 对 称 面 
对 称 面 平 条 无 
对 称心 全 意 无 
4 E 3 站 2 


在 点 群 了 2/m 中 , 垂直 于 了 轴 的 截面 的 二 维 点 群 为 3m, 沿 
3 方向 的 投影 的 点 群 为 6mim; 对 于 点 群 7d 一 -和 mm， 沿 基 矢 a 
的 投影 的 点 群 为 4mz， 垂 直 于 a 的 截面 的 点 群 为 2mzmr。 


(一 ) 晶体 表面 上 腐蚀 坑 的 形状 


晶体 表面 上 级 腐蚀 坑 的 形状 是 二 维 图 形 ， 它 所 具有 的 对 称 性 
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污 三 


ne Me ett tt. 腐蚀 坑 的 对 称 性 将 


2 维 点 群 之 一 ， 图 5-17 名 a TF 


2m om i 
(ty 


图 5-17 儿 种 正 交 晶 系 晶体 表面 的 腐蚀 坑 与 其 相应 的 点 群 
(a) 在 平行 于 阵 胸 表面 的 乎 面 上 ， 病 闻 这 的 形状 ; 
《hb) 腐蚀 拖 研 对 应 的 二 维 点 群 


C | dd < 力 

[0 [本 | 

Ce rl | 
23 432 


图 5-18 。 属 立 方 品系 的 几 乔 晶体 上 典型 的 腐蚀 
访 形 状 ,最 体 的 表面 与 立方 阵 踢 的 表面 平行 


+ $9+ 


索 晶 体 的 腐蚀 坑 形 状 与 其 对 应 的 二 维 点 群 。 图 中 的 各 长 方形 面 平 
行 于 正 交 阵 胞 的 表面 ， 

图 5-18 给 出 具有 不 同 点 群 的 立方 唱 系 的 晶体 表面 上 的 郊 蚀 
坑 形 状 ,这 些 晶 体 的 表面 都 平行 于 了 立方 阵 胞 的 表面 图 5-19 为 在 
奥 氏 体 不 锈 钢 断口 上 看 到 的 腐蚀 坑 形 状 (a) 与 其 对 应 的 二 维 点 群 


加 和 全 多 


{X00} {111} {110} 1 


角 5-19 奥 氏 体 不 锈 钢 断口 处 的 腐 饥 坑 
《3》 议 蚀 坑 形 状 ; (b) 腐竹 坑 对 应 的 点 各 


入 英 方 向 
14) 2mm 
《ltl》 3m 
《00》 EL 


Cb) 


图 5-20 Si 单 晶 体 的 衍射 图 形 ,立方 体 的 单 量 表面 平行 于 阵 胞 面 
《a) 人 射线 的 方向 ， 它 们 分 别 消 立 方 体 的 《1112、《100> 和 《110> 方向 ; 
Cb》 相 应 于 个 网 人 射 方向 时 衍射 图 形 的 对 称 性 


1 . 如 


(二 ) 衍射 图 样 的 二 维 点 群 

在 单 晶 休 的 衍射 图 桩 中 呈现 出 的 对 称 性 ， 出 其 和 射线 方 站 三 
的 点 铬 的 对 称 元 素 廊 决定 .衍射 图 样 的 对 称 性 分 别 由 10 种 二 维 点 
群 描述 、 图 5-20 示意 深 示 躺 线 以 不 同方 向 人 射 到 Si 单 唱 体 上 时 
(a) 和 i 记得 入 和 图 伴 的 对 称 性 〔(b)。 图 ! 汕 所 示 立 方 休 的 表 而 部 平 
行 六 5i 阵 胞 的 表面 Si 的 点 搓 为 mr。 因此， 出 衍射 图样 的 对 
称 性 ,可 以 大 化 羯 几 寺 六 射线 则 方向。 


练 习 题 
1. 请 给 出 下 列 各 图 形 的 点 群 (图 5-21). 


. 图 5-21 几 种 形体 
《4》 立方 体 ; 〈b) 正四 面体 ; (<) 正八 面体 ; (d) 正 十 二 面体 
2. 请 给 出 图 5-22 所 示 晶 体 的 点 群 及 应 属 的 晶 系 。 
图 中 所 示 为 晶体 发 展 完善 的 外 形 。 
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图 5-22 几 种 发 展 完善 的 晶体 外 形 
(a) CacO,s; (b) FeSO, -7H:0; (¢) ieO 


3. 请 从 图 5-23 中 的 腐蚀 坑 疼 形 判 断 晶 粒 表面 指数 。 
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图 5-23 几 种 材料 中 的 腐蚀 坑 , 图 中 的 曲线 为 晶 界 
(42) a-Fe3 《b) 不 锈 油 
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复 习 题 


请 说 明 什 么 是 点 群 ? 

请 说 明 点 群 符号 6/m mm 中 各 个 字母 的 意思 . 

请 给 出 立方 晶 系 中 的 {111} 形 ， 

已 知 -Zr 属 6fm mm 点 群 , 请 分 析 1 友人 面 的 重复 因数 ， 
请 说 明 腐 蚀 坑 的 形状 与 点 群 的 关系 。 


.* $3. 


第 六 章 “晶体 的 空间 群 


晶体 的 空间 群 是 晶体 的 宏观 对 称 元 壹 与 向 驶 对 称 元 案 的 总 
o。 与 晶体 结构 的 周期 性 相对 应 ， 章 体 的 空间 群 中 对 称 元 素 的 分 
布 也 旦 周期 性 ， 所 以 仅 用 一 个 阵 了 胞 中 对 称 元 袁 的 分 布 就 能 表达 整 
个 空间 群 的 面貌 。 
星体 的 空间 群 资料 不 仅 有 上 助 于 晶体 结构 的 测定 ， 而 且 也 能 帮 
其 材料 工作 者 了 解 晶体 中 原子 ,空位 ,间隙 等 的 分 布 规律 。 
晶体 有 17 种 平面 群 ( 二 维 空 间 群 )、230 种 空间 群 。 本 节 只 着 
重 于 介绍 空间 群 的 概念 ,以 及 能 从 旱 体 空间 群 资料 中 获得 的 信息 。 


一 、17 种 平面 群 


平面 群 是 由 二 维 点 群 与 平面 点 阵 组 合 而 成 . 10 种 点 群 与 可 能 
的 平 洲 点 阵 相 结合 构成 13 神 平面 群 ,由 表 6-1 中 的 第 三 列 所 示 , 其 


3ml 
P3lm 


图 6-1 平面 活 P3ml 和 831m， 两 者 的 差别 在 于 点 群 
3w 相对 十 点 阵 顺 时 钉 转 30° 


0 He 


™ 


并 6-1 二 维 点 群 与 平面 点 阵 结合 构成 平面 群 


平 渣 点 上 员 韭 局 届 一 一 Fr 一- 
| | 各， 逢 清 翅 而 的 平面 帮 
1 Pl 
和 2 P2 
矩形 | Pm | 
f 站 | Fe 
Cs 有 心 区 | Pn ;pzmg 
2 ! : 
| CAMm ni Pligg 
正方 形 4 pt 
4 nr 49 - { aim | P4gs 
六 方形 3 ps 
《FP: 三 角形 ) Pim! 
3 
| Pilm 
6 | 上 Ee 和 
Gm : Pomm 
中 平面 群 Pml 和 P31m 在 于 点 群 3m 与 三 角形 点 阵 组 合 时 的 


两 种 可 能 性 ， 它 们 的 差别 在 于 点 群 3m 相对 于 点 阵 顺 时 针 转 动 了 
30°, 如 图 6-1 所 示 , 同 对, 由 于 点 群 与 点 阵 的 平移 对 称 性 相 组 合 ， 


《a) th tc) 
图 6-2 zs 平面 糙 的 形成 
《sa) 结构 单元 ; 《〈by》 结构 单元 Ca) 与 算 形 点 群 结合 的 结果 ; 《c2 平面 群 Pg 
申 全 和 + 


Pl Pp2 PpP2il Pm Piml pe plgl 
4 
一 人 下 
EE 二 二 天 
相 pri 
Cm Ciml Pmm P2nim Pimg Pomg ppg PP2gg 


PE Pbmm » 
6-3 17 种 平面 群 的 图 形 及 它们 的 全 写 ( 右 下 方 ) 与 缩写 (左下 方 ) 符 号 
可 能 形成 滑动 面 .例如 图 6-2(a) 所 示 的 结构 单元 具有 点 群 1， 当 
其 与 矩形 点 阵 结合 时 形成 图 6-2(b)， 它 具有 滑动 面 &. 如 图 6- 
2(c) 中 的 粮 虑 线 所 示 。 图 6-2(c) 所 示 的 为 平面 群 Ps. 带 滑动 
面 的 平面 群 共有 4 种 ， 列 于 表 6-1 的 第 由 列 中 ， 于 是 ;共有 17 种 


rm * 


平面 群 . 

6-3 给 出 17 种 平面 群 在 一 个 阵 忠 中 的 对 称 元 素 。 图 形 下 
方 的 字母 与 数字 是 该 平面 群 的 符号 ,左下 方 的 为 绒 字 , 右 下 方 的 为 
全 字 . P 代表 简单 平面 点 阵 ; C 代表 有 心平 面 点 阵 。 图 中 的 糙 实 
线 代 表 对 称 耐 wm, 间断 线 代表 举动 面 &， 


二 、 空 间 群 


32 种 三 维 点 群 与 14 种 空间 点 阵 相 结合 ， 再 考 感 这 些 组 合 可 
能 产生 的 谓 动 面 与 螺旋 轴 , 总 共 形 成 230 空间 群 。 与 平面 群 相似 ， 
空间 群 的 符号 也 是 由 点 阵 类 型 符号 与 点 群 符号 结合 而 成 ， 只 是 点 
群 中 的 对 称 面 可 以 用 不 同类 型 的 滑动 面 a、5、c、7 和 4 代替 ,对 
称 轴 可 以 用 各 种 相应 的 螺旋 轴 代 蔡 。 例 邵 单 斜 最 系 有 简单 阵 胞 PP 
与 底 心 阵 胞 C , 它们 与 属 单 余 晶 系 的 点 群 2/ m 相 结 合 , 可 以 构成 
下 上 面 六 人 种 空间 群 ，。 

P2jm, Pljm, C2/m, P2fe PpP2fe, C21e 
上 面 所 写 的 为 空间 群 的 国际 符号 ,前 面 的 字母 代表 点 阵 类 型 ,后 面 
的 符号 为 点 群 2/m 及 其 派生 的 符号 。 而 空间 群 的 能 夫 利 斯 符号 
则 与 其 对 应 的 点 群 符号 一 致 ,只 是 右上 角 加 上 数字 标号 ,以 区 别 属 
十 同一 点 群 的 一 系列 空间 群 。 例如 点 群 2/m 的 熊 夫 利 斯 符号 是 
Cz4， 则 上 述 6 种 空间 群 的 能 夫 利 斯 符号 分 别 为 Ch、C 和 、C、 
Co Ch 和 C%. 

材料 的 粉末 衍射 卡 〈《PDF) 中 都 给 出 该 材料 所 属 的 空间 群 ， 
由 此 能 够 得 知 材料 的 点 群 及 所 属 晶 系 。 表 6-2 给 出 几 种 材料 的 空 
!' 间 群 ,点 群 及 品系 ,以 说 明 三 者 之 间 的 关系， 

6-4 为 单 斜 点 阵 与 点 群 2 构成 的 4 种 空间 群 。 图 示 的 为 沿 
熏 直 轴 则 。 轴 的 投影 。 了 为 简单 阵 哆 ，4 为 个 心 阵 胞 。2 与 2, 分 
别 为 2 次 轴 与 2 次 蛇 旋 轴 ， 赔 图” O ”为 一 般 等 效 点 系 的 位 置 ， 它 

9。 


表 6-2 九 种 竺 料 的 空间 娠 ,点 群 和 品系 


材料 空间 了 改 点 医 | 岛 和 
w -Zr CE me 6 [1 pim 六 方 
3 2 
Zro, PA 二 单 和 余 
~ 和 lOs RY Sn 蒜 形 
T-A12D， Fda3n m3m 立方 

Si Fd3m m3 立 方 
siO, C312 32 六 方 
(Qe- 石 英 》 


们 旁边 的 “十 * 与 全 十 ” 分别 表示 沿 < 轴 正 方向 的 某 处 及 比 正方 
向 某 处 高 二 “ 的 位 置 。 所 谓 等 效 点 系 ,是 由 空间 群 中 所 有 对 称 元 
素 所 联系 的 点 。 抽 一 般 等 效 点 系 是 指 由 空间 群 所 联系 的 方 在 对 称 


轩 6-4 单 斜 点 隆 与 点 群 2 构成 的 4 种 空间 群 图 形 。 图 面 午 直 
于 “= 轴 ，? 为 简单 点 阵 ，4 为 侧 心 点 阵 .“ 〇 为 一 般 等 效 点 夭 
的 位 置 , “2 ”" 侧 的 符号 与 数字 表明 等 效 点 在 “ 轴 的 高 度 。 
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元 素 上 的 点 系 。 等 效 点 系 中 点 的 数目 是 指 某 一 阵 胸中 点 的 数 由 
glnternational Tables for X-Ray Crystallography»》 第 一 卷 
中 列 有 230 个 空间 群 的 图 表 。 这 是 了 解 晶体 结构 的 重要 资料 。 下 
面 以 ZrO, 的 空间 群 为 例 ， 简 要 介绍 这 些 图 表 的 用 法 图 6~5 取 
自 上 述 之 书 。 图 中 第 一 行人 欠 右 到 左 分 别 是 空间 群 国际 符号 的 缩写 
和 能 夫 利 斯 符号 ,空间 群 序号 ,空间 群 符号 全 写 , 点 群 符号 和 晶 系 ; 
往 下 的 两 个 图 形 分 别 是 对 称 元 泰 系 ( 右 图 ) 和 一 般 等 效 点 系 ( 左 图 ) 
在 一 个 阵 胞 内 的 “ 俯视 图 ， 图 中 的 空 国 图 "OQ "表示 右手 形状 分 子 
的 位 置 , 中 间 带 逗号 的 圆圈 "GO” 表 示 左 手 形状 的 分 子 位 置 ; 分 子 位 
置 这 边 的 “-+ ?或 “一 ”号 分 别 表示 它们 高 于 或 低 于 投影 面 ; 图 下 
面 的 表 从 去 到 右 分 别 给 出 一 般 等 效 点 系 和 特殊 等 效 点 系 中 点 的 数 
目 , 狐 柯 夫 记号 ,点 的 对 称 性 ,以 及 能 出 现 衍 射线 的 指数 条 件 ; 最 下 
面 一 行为 空间 群 P2,je 分 别 在 (001)、(100) 和 《010) 面 上 投影 
时 形成 的 平面 群 。 唯一 轴 为 了 6, 表示 此 时 取 6 负重 直 于 基 矢 a 与 
ce。 第 四 章 中 已 经 介绍 过 单 斜 阵 胞 基 矢 的 证 种 取 东 ,可 e 轴 为 垂直 
棱 时 ， 即 eL(a Xx 8) 时， 称 为 第 一 组 ; 取 志 为 垂直 棱 时 ， 即 
Le x qa) 时 , 称 为 第 二 组 . 所 以 第 14 号 空间 群 采用 了 第 二 组 ， 
这 是 晶体 学 工作 者 的 习惯。 不 管 垂直 楼 如 何 取 法 ， 有 心 面 总 在 一 
对 和 矩 形 面 上 ;第 一 组 时 在 ae 构成 的 面 上 ,第 二 组 时 在 b、e 构 
成 的 面 上 , 而 不 在 平行 四 边 形 上 ， 请 见 图 4-9Cb)、 (ec) 积 (dd)。 


三 、 实 例 分 析 


现 以 CTijN) 67 为 例 ,分 析 其 结构 \ 点 阵 ` 空 间 群 ,以 及 如 何 从 
空间 群 资料 深入 理解 其 结构 规律 。 67 表示 每 个 晶 胞 中 有 6 个 原 
子 了 表示 属 正方 点 阵 . 

6-6 为 《TiN) 67 结构 在 《001) 面 上 的 投影 。 图 中 的 大 
贺 固 代表 Ti 原子 ,小 圆圈 代表 N 原子 ， 细 线 欧 圈 代 表 * 一 9 展 上 


100 + 


_ 的 原子 , 称 为 4 层 ; 粗 线 圆 加 代表 z 一 1/2 层 上 的 原子 ， 称 为 如 

诗 。 (TiN) 67 的 结构 是 这 两 层 原子 以 4848 方式 排列 
而 成 。 图 中 的 虚线 为 《Ti:N) 67 岛 胞 的 范围 ， 实 线 相 应 于 p-Ti 
紧 胞 、 因 此，(TiaN) 6T 最 胞 


内 有 4 个 Ti 原子 和 2 个 N 版 3 9 
子 , 共 6 个 原子 , 它 的 点 阵 参 数 | | 
为 a 一 瑟 一 4.9452 肥 ， cc 一 de 9 
3.0342 玉 ,a、 上 5 和 <c 相互 重 1f2tx 1/2~x 

直 。 这 是 正方 点 阵 的 特点 。 由 

于 4 殿中 的 N 原 子 与 B 层 中 的 


N 原子 的 环境 不 同 ， 所 以 它 属 
简单 阵 胞 ， 
图 6-7(a) 和 (b) 分 别 是 


图 6-6 CIiN) 67 的 晶体 结构 6-7 《DiN) 67 在 《1007》《a) 和 和 
在 《001) 面 上 的 投影 ,大圆 柄 和 《0o1) (b》 本 上 的 投影 "与 9 分 
小 圆 图 分 别 表示 Ti 原子 和 N 诛 ” 别 代 表 T 和 NN 原 于 ,图 (a)、《b) 中 原子 
子 的 位 置 。 细 线 所 未 的 是 一 0 边 的 数字 分 别 标明 原子 在 * 和 “ 轴 上 
层 上 的 原子 ， 粗 线 所 示 的 是 :二 ”的 堂 标 .同时 给 出 几 种 对 称 元 素 的 位 置 


十 层 上 的 原子 ， 蓝 线 所 示 为 


CriN)67 的 晶 胞 范围 , 实 线 相应 
于 P-1i 的 最 胞 
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(TiN) 76 在 (100) 和 (001) 而 上 的 投影 图 ， 图 中 “O* 和 “0 ?分 
别 代表 Ti 和 N 原 子 ， 图 6-7(a) 中 的 数字 分 别 表明 代表 Ti 和 N 
票子 的 4 坐标 ;图 6-7(b》 中 的 数字 分 别 标明 Ti 和 N 原子 的 e 坐 
标 。 从 图 中 看 出 ， 在 平行 e 方向 有 4 曙 旋 负 和 与 轴 猫 直 的 对 称 
面 , 在 @ 方 向 有 2; 螺旋 轴 和 与 其 垂 引 的 对 角 滑 动 面 m; 在 [110] 
方向 有 二 次 轴 和 和 与 共和 王 直 的 对 称 面 , 所 以 《TiN)67T 的 空间 群 符 
号 是 P4s/m 2jfm 21m， 缩 号 行 号 为 P4imam，。 从 其 空间 群 资料 
可 以 得 知 Ti 和 N 原子 分 别处 在 犁 柯 夫 记号 的 了 和 = 组， 都 是 特 
殊 等 效 点 系 位 置 ,Ti 位 于 两 个 对 称 面 上 ,N 位 于 3 个 对 称 面 上 , 结 
构 中 的 Ti 原子 属 十 同一 等 效 点 系 ,也 就 是 说 ,已 知 一 个 Ti 原子 的 
坐标 ， 就 可 以 利用 对 称 元 素 系 获得 结构 中 所 有 原子 的 位 置 ， 对 于 
NN 原子 也 是 如 此 ， 
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i 
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| 
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图 6-8 P4sjmnm 空间 群 
(8) 等 效 点 系 ; 《b》 对 称 元 素 


图 6-8 为 《TizN) 67 的 空间 群 等 效 点 系 〈《a) 和 对 称 元 素 系 
(b) 在 一 个 阵 胞 内 的 反映 。 图 中 各 种 符号 的 意义 与 图 6-5 相 周 。 


492。， 


练 习 题 


1 .已 知 (TiN) 12U 的 空间 嫩 是 7414 21m 21d， 请 给 由 它 的 点 
祥 ,点 阵 和 阵 胞 类 型。 

2X. 图 6-9 是 了 4i/4 md 空间 陪 的 对 称 元 素 系 图 ， 请 说 是 图 中 各 对 
称 元 索 的 意义 。 


内 6-9 空间 赂 1 了 4.1# md 的 对 你 元 于 系 图 
3, 图 6-9 中 取 m2 为 坐标 奈 点 ,一 点 在 4m? 处 ， 求 其 等 效 点 系 中 
各 点 的 坐标 。 
4. 金刚 石 结 梅 如 图 6-14 所 未， 请 判断 它 场 何 神 空 间 群 。 
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略 6-10 金刚石 易 体 的 晶 胞 


复 习 题 


1. 请 说 明 什 么 是 平面 群 , 它 有 多 少 种 。 
2. 请 说 明 什 么 是 空间 群 ， | 
3. 请 看 懂 图 6-5， 

4. 请 说 明 什 么 是 等 效 点 系 。 
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第 七 章 ”典型 的 晶体 结构 


晶体 结构 是 指 晶体 中 原子 ,离子 \ 分 子 等 的 具体 分 布 ， 这 种 分 
布 可 以 用 晶 胞 来 描述 。 在 讨论 蜡 体 结构 时 ， 认 为 原子 和 离子 邦 是 
有 确定 半径 的 硬 球 ， 分 子 是 由 大 小 不 等 的 硬 球 构 成 的 出 定形 体 。 


一 、 上 晶体 结 构 的 几何 规律 


虽然 晶体 结构 理论 一 一 相互 作用 的 原子 之 间 的 结合 理论 一 一 
是 基于 热力 学 ,固态 物理 和 量子 力学 的 一 般 原 理 , 然 而 ， 这 种 相互 
作用 的 结果 、 在 几何 上 义 是 极为 简单 的 在 晶体 的 几何 模型 中 主 
竖 考 虑 晶体 的 结 梅 单元 ,它们 之 间 的 上 距离 和 配 位 关系 ,附加 之 原子 
之 间 的 化 学 键 性 质 、 几何 途径 是 揭示 晶体 结构 概念 的 起 始点 ， 它 
能 以 简单 和 图 示 的 形式 表达 和 描述 晶体 结构 的 车 于 规律 。 


(一 ) 结构 单元 

晶体 的 结构 单元 可 以 是 原子 ,原子 集团 或 分 子 ， 

例如 椒 金 属 元 素 的 晶体 中 ,结构 单元 往往 是 金属 原子 本 身 \ 像 
Al、Cu… 3; 非 金 属 元 素 晶体 的 结构 单元 则 常 是 由 该 元 素 诛 子 构成 
的 结构 固定 的 群体 ,如 金 草 石 中 的 正四 面体 、B-12 中 的 硼 二 十 面 
体 (图 7-1) 等 ， 

此 外 ,对 于 结构 复杂 的 晶体 ,结构 单元 中 可 能 包含 某 些 特定 的 
拓 子 集团 ,它们 可 以 是 分 子 , 无 礼 阴离子 集团 ,化合 物 ,金属 间 化 合 
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物 等 。 例如 无 机 晶体 结构 中 党 存在 COF 、50:~"、NO7 、H:O、 
[PtCcu ”等 ， 它 科 邦 有 自己 特定 的 结构 ,呈现 出 一 定 的 对 称 竹 ， 
图 7-2 给 出 某 些 原子 集团 的 实例 . 
这 些 集团 司 以 孤立 了 节 存在 于 晶体 结 
向 之 中 也 本 以 形成 链 、 度 或 三 准 网 
络 . 
由 结 梅 单 泡 和 网 碟 晶体 时 ， 要 
人 着 重 考 察 它们 的 丘 身 形状 和 对 称 
图 7-! 晶体 结构 中 的 多 面体 性 。 例如 包含 CO;” 的 CaCO: 唱 
(a》 人 金刚石 结 构 中 的 碳 原 子 四 面体 体 (图 7-3》， 上 共有 姜 形 晶 胞 ,它们 都 
《8-12 申 的确 原 了 二 十 面 人 具有 三 次 二， 如 果 结 构 单元 的 对 称 
性 为 G:， 点 阵 中 点 的 对 称 性 为 天 ,空间 群 的 对 称 性 为 由 , 则 构成 
蜡 体 时 _G; 兰 天 ， 妈 结构 单元 的 对 称 狂 可 以 高 于 点 阵 的 对 称 性 
例如 具有 和 高 对 称 性 的 茶 分 子 ，6/mzm 能 够 礁 积 成 正 交 最 上 胞 ， 分子 
中 心 的 位 置 对 称 儿 为 1。 又 如 时 现 四 面体 对 称 性 的 SO,， 可 以 在 


CuCla(H20)» NuNO,} CeHs 


谢 7-2 晶体 结构 中 存在 的 原子 集团 实例 ,它们 可 雇 是 分 
子 . 阴 离子 集团 、 化 合 物 和 金属 问 化 合 物 等 
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图 7-3 caco、 电 休 结构 下 的 coi 
原 十 乐团 与 蓝 形 品 狗 的 对 称许 一 :至 


r 


K, 


不 同 的 明 体 结构 中 占 把 不 同 的 对 
称 位 置 ， 可 以 5 四 面体 的 寸 称 性 
相当 {在 方 石英 中 ), 也 可 以 低 于 四 
痪 体 的 对 称 性 ， 如 在 许多 厌 格 战 
中 处 十 2、 mw 或 1 的 位 和 总， 同时 ， 
空间 对 称 性 也 调制 着 结构 单元 
之 间 的 安排 例如， 空间 对 你 性 
将 图 7-4(a) 所 示 的 上 共有 对 称 面 
的 排列 改变 或 多 7-4(b) 所 示 的 
具有 滑动 面 的 安排 ， 这 样 可 以 使 
结构 单元 之 问 大 列 得 更 为 紧 凌 。 


{a) (by 


图 7-4 空间 对 称 性 对 结构 单元 
安 刁 的 调制 作 溃 

《a》 为 结构 音 苑 实 排 成 入 全 对 称 电 的 

图 形 ; 《b) 将 {a) 调制 后 使 图 形 上 只 

有 洪 动 而 ,结构 单元 在 (by 中 比 在 (a》 
趾 排 区 的 更 紧 中 


对 于 结构 单元 来 说 , 屎 立时 的 对 称 性 G5 与 在 品 体 中 时 的 对 称 
性 G 可 以 相同 ,也 可 以 不 同 ， 即 人 之 G'， 十 是 应 有 GI > G 袜 


(二 ) 密 排 特征 


次 冠 晶 体 引 构 特征 的 是 能 量 最 小 忒 再 ， 印 结晶 体 结构 处 于 最 


低 的 能 态 。 对 于 金属 键 、 岗 子 键 、 这 种 无 特定 方向 性 的 相互 作用 
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力 , 能 县 最 低 原理 与 原子 的 密 排 几何 是 一 致 的 ， 因 此 ,这 类 晶体 是 
以 原子 密 排 方式 构成 的 ， 对 于 金属 ,只 是 金属 原子 的 密 排 ;对 于 离 
子 晶体 , 则 一 般 是 阴离子 密 排 ,; 而 阳 岗 子 有 序 地 处 于 阴离子 格 成 的 
间隙 之 中 ， 

下 面 讨论 球 的 密 非 几何 和 对 称 性 ,以 及 某 些 相关 的 问题 . 

退 球 的 二 维 密 排 方 式 只 有 一 种 ， 如 图 ?-5 所 示 。 这 种 排列 方 
式 在 原子 中 心 具 有 六 次 轴 , 三 个 球形 成 的 空 润 中 心 有 三 次 轴 , 两 珊 
球 相 切 之 处 有 二 次 轴 、 自 然 还 有 车 干 对 称 面 。 如 果 只 示 出 这 时 的 
原子 中 心 (图 7-6 中 的 黑色 圆 点 ) 则 可 以 清楚 地 看 出 ， 它 们 形成 的 
正三 角形 与 倒 三 角形 是 两 种 不 同 的 孔 泣 ， 于 是 三 维 密 排球 相 邻 丙 
层 之 闻 会 有 两 种 排列 方式 ， 如 于 图 7-6 中 的 黑 、 砍 和 白 圆圈 分 别 
表示 4、B、C 层 内 的 原子 中 心 位 置 , 则 三 维 排列 的 方式 可 以 为 : 
ABAB-:..; LBCLBC ABACABAC'...: ABC ACB ABC 
ACB-:.;, ABAC ACBCBABAC ACBCB...... 等 . 图 7-7 中 
给 出 的 都 是 这 种 密 排 方式 的 一 个 周期 ， 


中 
图 7-35 一 维 密 排 形式 图 7-6 三 维 密 所 人 


与 它 的 对 称 性 能 位 置 , 将 网 中 的 :县 、 灰 、 白 
， 原子 位 置 分 别 记 为 4、B、C 


在 三 维 密 排 方式 中 ,以 48BAB..…… 和 A4BCABC.…… 最 为 
常见 ,它们 构成 以 图 7-8 所 示 的 密 排 六 方 积 面 心 立方 结构 ,空间 群 
， 96» 


图 7-8 常见 的 两 种 密 排 结构 

《4) 密 排 六 方 ; 《b) 面 心 立方 结构 
分 列 为 P6jmmc 和 Fm3m、Na、Al、 Cu、Fe、Au 等 为 面 心 立 
方 结 构 ,Mg、Be、Cd、 Zn 等 为 密 排 六 方 结构 .理想 密 排 六 方 结构 中 
的 轴 比 c/s 一 1.633， 实 际 的 晶体 总 有 些 偏离 ,如 Be 的 为 1.57, Cd 
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的 为 1.89， 

原子 半径 相近 的 蜡 燃 原子 出 可 以 构成 密 排 形 忒 、 如 有 序 化 的 
CuihAu， 是 Cu35Au 版 子 和 分 民风 A8C ABC.… 密 排 ; 图 7-9 白 
示 的 是 半导体 合金 AgBiTe 的 结构 。 它 的 密 排 周期 为 ; 

排列 次 序 4BC4BC ABC ABC 4 

原子 AgTe BiTe AgTe Be Te Ag TeBiTeAg.. +, 


bd 


F068A 


由 二 
(XA 
图 7-9 半导体 合金 
AgBiTe， 的 结构 ?-40 ”两 层 帘 排球 中 的 间 陵 
{a) 四 面体 (能 线 圆 ) 与 八 面体 (大 影 线 随 中 本 证 位置; 
《b》 八 面体 间隙 与 其 中 可 存放 的 最 大 球 ; 《c) 呈 面 体 
间隙 与 其 中 可 存放 的 最 大 球 


密 排 结 梅 中 有 两 种 间 队 或 空 泣 , 即 八 面体 和 四 面体 问 际 .四 量 

体 阅 隙 由 相 邻 的 两 层 原 子 构 成 , 由 图 7-10(a) 中 的 小 影 线圈 和 (c) 
所 示 ; 和 八 面体 间隙 盟 然 也 是 出 相 邻 的 两 层 原 子 爸 成 ,如 图 7…10(a) 
中 的 大 影 线 图 图 和 (b) 所 示 ， 但 不 十 分 容易 认 别 其 构成 原子 的 位 
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图 7-11 常见 的 册 种 密 佛 方式 中 八 容 休 各 四 泗 休 问 共 位 
串 o” 代 表 闻 聊 位 置 ,2 代表 原 广 中 心 

《a)》 面 心 立方 结构 中 的 从 后 体 门 旗 ; 《b) 耐心 立方 结 钩 中 的 由 面体 间隙 ; 

(ec)》 密 排 六 方 结 多 中 汐 八 醒 体 间隙 ;d) 窗 排 六 廊 结 构 中 的 四 而 条 癌 列 


置 .然而 ， 与 图 7-I1 中 的 《c) 相 人 比较, 就 明确 了 它们 的 询 碱 方式 ， 
图 7-11 为 常见 的 两 种 密 排 方式 中 的 八 面体 和 由 面体 间 路 位 置 . 它 
们 的 坐标 由 表 7-1 给 出 。 如 果 密 排 流 子 的 半径 为 R， 则 在 八 面 
体 和 四 面体 间隙 中 可 以 存在 的 最 大 小 球 半 和 经 分 别 为 0.415R 和 
0.225R, 地 

然而 ,在 绝 大 多 数 的 离子 品 体 中 光 窗 排 " 的 阴离子 球 祖 互 之 间 
不 青 接触 ,因为 阴离子 把 它们 撑 开 了 . 

因此 ,这 时 密 排 原则 实际 上 已 经 消失 了 ,只 总 密 排 时 原子 位 置 
的 规律 对 于 阴离子 的 安 绯 极 为 有 利 ， 另 一 方面 ， 最 大 填充 原则 和 
对 称 性 总 是 近似 地 保留 藻 。 
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表 了 -1 入 全 的 网 种 密 排外 构 中 的 间 格 位 起 
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从 阴离子 各 种 密 排 方式 与 阳离子 占据 间隙 的 不 同 几 率 人 和 手 ， 
可 以 描述 多 种 结构 。 这 时 ， 可 以 用 以 各 种 方式 相连 搂 的 四 面体 或 
八 面体 来 描述 结构 ,例如 ,占据 面 心 立 方 中 的 所 有 八 面体 间隙 构成 
NaCi 型 结构 ,图 7-12 为 它 的 多 面体 描述 方式 ;而 占据 密 排 六 方 结 
构 中 所 有 八 面 体 癌 隙 形成 NiA 型 结构 , 图 7-13(a) 和 (b) 分 别 
为 该 晶体 结构 的 申 子 中 心 位 置 和 八 面体 堆积 的 描述 方 靶 。 
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如 果 密 排 六 方 排列 中 有 半数 八 面体 间 阶 被 占据 , 则 有 Cdb 型 
结构 ; 占据 2/3 的 间隔 相应 于 Al 
型 结构 ， 如 果 填 满面 心 立方 结构 中 
移 所 有 四 面体 间隙 ,将 导致 LiiO 型 
结构 。 


(三 ) 配 位 
分 析 唱 体 结构 时 ， 很 重 谈 的 是 图 7-12 Nacl 结构 的 多 面 
研究 原子 或 分 子 的 环境 ， 它 的 近邻 体 撕 述 


ONi QAs 
图 7-13 Nias 结构 
(a) 原子 位 置 描述 ; 《〈b) 多 面体 描述 司 
数 , 近 狂 特征 及 与 近邻 之 间 的 距离 。 能 够 以 简单 的 配 位 数 和 配 位 
多 面体 来 描述 这 一 概念 . 

配 位 数 是 指 原子 或 分 子 的 最 近邻 数 上 中 ， 或 者 说 是 在 第 一 配 位 
球面 上 的 原子 或 分 子 数目 ， 例 如 面 心 立方 结构 的 Al, 其 配 位 数 为 
12; 休 心 立方 结构 的 a-Fe， 其 配 位 数 为 8。 然而 对 于 许多 低 对 称 
结构 的 化 合 物 , 到 最 近邻 的 上 距离 可 以 稍微 不 加 ,但 仍 使 用 配 位 数 的 
概念 , 这 时 要 保证 最 近邻 组 与 次 近邻 组 之 闻 有 间隙 。 对 于 那些 第 
一 、 二 配 位 球 没 有 明显 差别 的 情况 ， 要 涪 时 标明 两 组 配 位 数 ， 姥 
8 十 6 等 。 

21413， 


晶体 结构 中 的 配 位 数 与 化 学 键 性 质 和 原子 位 置 的 对 称 特 征 有 
关 . 对 于 金属 键 和 离子 键 藻 体 , 通常 配 位 数 较 大 ,为 12,6 十 8, 8 十 6 
等 3 对 于 共 价 键 晶体 则 较 小 ,一 般 为 3、4 或 6. 


加 和 从 多 
BBGYVD 
YY 


图 7-14 各 种 各 位 多 面体 , 记 配 位 数 为 .sa. 
《s)》 证 铃 形 ， < 站 一 1 《by》 角形 ，c， # 二 2; (c) 三 角形 c #3 
《d) 正方 形 ，c. 站 一 43 《e) 四 面体 ，c 二 4 (f) 内 棱锥 ec 站 各 骆 
《8) 三 机 双 惟 ，c # 一 5 【hy 八 面 体 ，c 二 5; (i) 三 楼 柱 cm 一 办 
- ,《 刘 单 帼 三 楼 柱 ，c， #5 二 7; 《k) 七 节 多 面体 ，r. rn 二 7; (1) 玉楼 双 詹 ， 
吉利 呈 7; 《中 ) 立方 体 ; cm 二 8; 《0) 反 位 正方 柱 ， +7 一 3; (0) 三 佣 
形 十 二 面体 -ce.# = 8B; 《p》 双 帆 柱 ca = 8;《g) 三 帽 三 酚 柱 , c. * 一 9; 
(rf) 二 十 面体 ,< *# 一 12;(s) 平 袁 四 面体 ，c<- 7# 二 12; (1) 立方 八 面体 
68 二 12; 《u》 六 角 立 方 八 面 体 c- # 三 12; 《Y) 共 形 十 二 面体 < # 到 
143《w》 五 边 形 十 二 面体 ，c-# 一 20; (x》 平 看 八 加 条 0 二 2 
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对 于 由 分 子 组 成 的 晶体 ， 配 位 的 概念 是 内 寺 于 给 定 的 分 子 中 
心 考察 其 周围 分 子 中心 的 排列 状态 . 
| ”如果 用 直线 联系 第 一 配 位 球 上 的 近邻 店 子 小 心 ， 我 们 将 闭 得 
山形 多 面 休 , 称 之 为 配 位 多 面体 。 配 位 多 面体 的 项 角 数 等 于 配 位 
数 , 中 心 到 项 角 的 距离 是 配 位 原子 之 间 的 问 虐 。 楼 长 则 为 近邻 原 
子 之 间 的 距离 .图 7-14 为 各 种 类 型 的 配 位 多 面体 ,从 图 7-14 可 以 
看 出 ,对 于 给 定 的 配 位 数 , 配 位 多 面体 的 形态 订 能 不 同 ,它们 都 具 
有 特定 的 点 群 。 当 从 品 体 结构 中 抽出 这 些 配 位 多 面体 时 ,可 以 大 
出 它们 可 以 是 狐 立 的 , 也 可 以 与 其 它 多 面体 共 朋 \ 棱 或 看 . 

对 于 离子 品 休 , 遍 位 多 面体 的 顶 角 为 阴离子 , 中 心 沟 阳 离子 ， 
因此 它们 的 间隙 多 面 休 也 是 各 位 多 面体 ， 

于 是 , 配 位 多 面体 不 仪 是 讽 明 和 描述 晶体 结构 的 一 种 方式 , 疝 
时 它 也 包含 着 一 定 的 物 坦 布 化 学 意义 ， 
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《组 ) 结构 中 的 某 些 参数 


计算 晶体 结构 中 的 某 些 参数 有 助 于 了 解 晶体 的 解 理 、 腐 蚀 等 
物理 ,化 学 福 质 ， 

晶体 的 堆积 密度 7 为 在 单位 体积 中 原 于 体积 所 占 的 份 数 ， 例 
如 晶 胞 体积 为 v, 史上 胞 内 含 外 的 原子 数 委 为 # 时 , 则 


其 中 因为 原子 体积 。 对 于 密 排 结构 , 1 为 0.74; 对 于 体 心 立方 结 
构 的 了 为 0.68。 Si、Ge 等 半导体 材料 具有 金刚 石 型 结构 , 其 
为 0.34。 : 

图 7-15 为 洛 Si、Ge 等 金刚 石 结构 歇 胞 (图 6-10)《111》 方 向 
观察 时 形成 的 六 方 曲 胞 . 图 中 表示 出 了 它们 的 共 价 结合 特点 。 表 
7-2 给 出 它们 的 立方 晶 胞 中 三 个 主要 晶 面 和 方向 的 面 间距 、 面 
的 原子 密度 , 作用 于 原子 面 之 间 , 相应 于 每 个 需 子 的 共 价 键 数目 ， 
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图 7-15 沿 金 出 石 、sSi\Ge 的 立方 马 胞 ( 见 图 6-10) 
111》 方向 观察 时 形成 的 六 方 品 胞 
晶 面 之 间 的 共 价 键 面 密度 和 原子 的 线 密度 ， 由 表 中 数据 可 以 看 出 
{111} 看 之 间 的 疗 虐 最 大 , 面 上 原子 密度 最 大 ,但 面 间 相 对 每 个 原 
子 的 共 价 键 数 少 , 因 此 晶体 最 易 洛 {111} 面 解 理 。 


二 、 元 素 的 晶体 结构 


(一 ) 周期 表 与 晶体 结构 


元 素 唱 体 结构 的 基本 特征 取决 于 它们 在 周期 表 中 的 位 置 ， 图 
7-16 为 以 元 素 在 出 期 表 中 的 位 置 绘制 的 晶体 结构 示意 图 。 能 把 
它们 分 为 两 大 类 , 即 金属 与 非 金属 结构 ， 

典型 的 金属 结构 决定 于 其 键 合 的 金属 特性 , 它 是 无 方向 性 的 ， 
因此 ,这 些 结构 都 基于 原子 密 排 . 沿 周期 表 往 下 , 往 右 看 去 ,在 原子 
键 合 之 中 共 价 键 的 影响 份 数 增加 ,金属 结构 变 得 较为 复杂 ,它们 的 
键 合 星 现 出 某 些 方向 性 的 特征 。 在 周期 表 的 右 方 , 从 B、Si、Ge、Sn 
开始 ， 具 有 典型 的 共 价 结构 。 然 后 是 由 共 价 键 形 成 原子 群 ， 再 由 
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开 7-2 Si、Ge 在 主要 曲面 与 日 向 上 的 结构 参数 
ee 面 间 距 


4 
111* 3 4 = 0.434 


* 这 里 除 原 于 面 密度 是 捐 汉 层 《111》 型 内 外 ,其 他 数据 部 指 的 是 间 捞 大 的 一 组 
C111) 面 . 
范 德 瓦尔 键 相连 ， 最 终 是 锚 性 元 素 , 它 们 之 问 没 有 强 键 ,只 由 范 币 
瓦尔 键 相 维系 。 因 此 ,这 里 有 典型 金属 结构 ， 共 价 -金属 结构 ,上 典 
型 共 价 结构 、 分 子 杂 键 结构 和 惰 福 元 素 的 结构 . 


(二 ) 多 晶 型 


许多 元 素 的 晶体 结构 虽 按 温度 、 压 力 的 变化 而 改变 ,因此 称 它 
们 具有 多 蝇 型 .图 7-17 给 出 Fe\ce 的 PT 人 相 图 .a-Fe 为 体 心 立 为 
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、 图 7-1?7 几 种 材料 的 f-7 相 图 
(CaFe; Cb)Ce 
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结构 ,有 铁 磁性 ,到 770"c 变 成 p-Fe， 仍 为 体 心 立方 结构 ,但 铁 磁 
性 消失 ;到 920%c 时 转变 成 面 心 立方 的 7?-Fe, 到 1400C 又 转变 成 
体 心 立方 的 5-Fe。Ce 在 高 压 下 虽然 保持 着 面 心 立方 结构 ,但 点 阵 
参数 由 5.14 入 下 降 到 4.84 瑟 ， 图 7-16 中 给 出 了 公认 存在 的 多 史 
型 。 

一 般 说 来 ; 当 压 力 赠 加 时 ,倾向 于 转化 成 较 密 的 堆积 结构 , 高 
压 能 导致 金属 化 。 温度 并 咱 一般 导致 键 的 方向 性 减弱 , 对 称 性 增 
加 

例如 ， 什 航 高 的 压力 下 (1 x 10* 帕 ), | 回 态 Xe 成 为 金属 ,并 
且 呈 现 出 起 导 性 ， 


(三 ) 元 素 的 晶体 结构 
H; 分 子 中 心 在 3K 超 低 刘 下 呈 面 心 立方 排列 , 温 虚 稍 高 时 成 


密 排 六 方 结构 。 
IA 和 IIA 族 及 其 他 许多 金属 元 素 孝 为 耐心 立方 , 体 心 立方 各 
密 排 六 广 三 种 结构 之 一 . 


上 晓 普 共 价 键 影响 的 增加 ,金属 结构 变 得 较为 复杂 ,但 它们 大 都 
由 密 排 结构 变化 而 来 。 例 如 Cd 和 Zn， 它们 的 轴 比 c/a 分 别 为 
1.86 和 1.89 这 涪 明 层 内 原子 与 层 章 原 子 的 键 合 已 经 不 问 ,实际 上 它 
们 己 偏 离 了 密 排 结构 ,同时 存在 金 
属 共 价 键 结构 ,例如 8-W( 图 7-18)， 
Mn 和 钢 示 的 Pa、U、 Np 等。 

通常 金属 与 非 金属 的 界线 画 在 
JIIB 和 IYB 族 之 间 , 在 原子 序数 低 
的 B 处 向 左 移 些 ,在 原子 序数 高 的 
Sn、Pb、Bi 处 向 去 移 些 . OW wi 

在 共 价 键 结构 中 存在 着 简单 的 图 7-18 ”8-W 结构 
规律 , 即 配 位 数 K=8—N, NN 为 元 素 在 周期 表 中 所 处 的 族 数 。 食 
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如 对 于 B, 天 一 5。 由 共 价 外 形成 的 原子 群体 之 闻 常 以 范 德 蕊 尔 
键 或 金属 键 维系 成 晶体 结构 ， 

砚 其 有 很 多 种 晶 型 。 由 二 它 的 配 位 数 为 5, 促使 它 形成 只 有 
五 次 铀 的 二 十 面体 对 称 性 。 在 二 十 面体 中 BB 原子 之 间 的 间 虐 在 
1.72 一 1.92A 之 间 变 动 ,已 知 的 B 的 晶 型 有 B-12、B-50、B-78、 
B-84、B-90、B-100、B-105、8B-108、 B-134、 B-192、 B-288、 
B-700 和 3B-1708， 它 们 具有 极 不 相同 的 空间 对 称 性 。B-12 的 结 
构 单 元 为 孤立 的 二 十 面体 ,具有 菱形 晶 胞 ， 每 个 最 胞 内 含有 12 个 
B 原子 ， 因 此 称 为 B-12， 它 的 六 方 晶 胞 点 阵 参 数 为 一 4.91 ， 
c 一 12.57 和 AA。 结构 在 (0001) 面 上 的 投影 由 图 7-19 所 示 。 其 他 了 
的 量 型 的 结构 单元 常 由 几 个 二 十 面体 交织 而 成 ， 有 的 则 是 殉 为 复 
杂 的 硼 原 了 于 群体、 


阳 7-19 小 形 结 鬼 R 在 六 方 (0001) 面 上 的 投影 ， 
六 方 遇 甩 的 。 一 4.91& ,cc 一 12,57 有 


IVB 族 元 素 C、S$i、Ge 和 a-Sn ( 灰 锡 ) 具 有 早已 熟 条 的 四 重 


体 金刚 石 结 构 . 8-Sn《〈 白 锡 ) 具 有 经 过 畸变 的 金刚 石 结 构 , 即 由 图 
7-20 所 示 的 篇 乎 的 四 面体 构成 。C 的 天 种 晶 型 一 ~ 金 出 石 与 五 
* 120， 
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黑 - 一 的 结构 我 们 早已 熟知 。 这 里 只 须 再 说 明 的 蚌 金 刚 石 可 有 六 
方 变 态 ,石墨 忆 以 有 菱形 变态 。 候 的 金刚 石 结构 是 亚 稳 态 , 它 是 在 


7 x 10 帕 压 力 , 2000sC 高 温 下 生 
成 的 。 

YB 族 中 和 的 了 P、As、Sb 和 Bi 配 有 
位 数 为 3 ,都 是 层 状 结构 。 了 中 的 a 
原子 构成 四 面体 。c-As、Sb 和 Bi 人 
的 结构 相同 ,原子 构成 三 校 锥 键 , 组 
成 获 形 吕 乃 ,如 图 7-21(a) 所 示 。 这 一 结构 也 可 以 看 成 是 由 两 套 
近 于 立方 的 面 心 晶 胞 穿 又 而 成 ， 其 中 一 套 面 心 晶 胞 的 原子 稍微 信 
离 另 一 套 的 鞭 形 楼 的 中 点 ， 

VIB 族 元 素 0、$、Se、Te 的 配 位 数 为 2。 S 的 一 种 晶 型 、Se 
和 Te 为 由 拐角 单元 形成 链 状 结构 。 它们 的 唱 跑 由 图 7-21(b) 所 
示 。 可 以 把 它 看 成 由 密 排 结构 吹 变 而 来 。 傍 的 其 他 晶 型 的 结构 单 
元 是 由 6 或 8 个 原子 构成 闭合 的 折 曲 链 环 。 

0,, N, 在 它们 的 分 子 中 形成 双 键 ， 它 们 可 以 构成 多 种 晶 型 的 


图 7-21 VB 和 VIB 族 元 索 的 典 型 结构 
《4) ea" 和 s、Sb、 Bi 的 结构 "它们 有 虫 屋 福 层 状 原子 构成 的 邯 形 晶 胞 . 
该 昌 鸡 也 可 以 病 为 由 黄 蛮 近 立 方 的 面 心 晶 肪 穿 又 而 成 ， 一 套 中 的 碌 
子 近 于 在 另 一 套 的 校 的 中 点 处 《hb) Se 和 Te 鬼 结 构 * 它们 有 由 曲 
链 构 成 的 六 方 曲 胞 


a 
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分 子 结 构 。F、Cl、 Br、 I 形成 双 原 子 分 子 ,也 堆积 成 分 子 结构 ， 略 
7-22 为 因 态 碘 的 结构 , 属 面 心 正 交 点 阵 ， 


图 7-22 ” 画 态 不 的 好 体 结 构 , 属 画 心 正 交 点 阵 
三 、 辕 溶 体 与 中 间 相 的 结构 
(一 ) 固溶体 SA . 
当 两 种 金属 的 结构 相同 ,原子 半径 又 相近 时 , 则 一 种 金属 可 以 
在 另 一 种 金属 中 无 限 固 深 ，Cu-Au 则 是 一 个 典型 的 例子 。 50% 
的 Au 与 50 多 的 Cu 原子 形 成 的 固溶体 ， Cu、Au 原子 占据 面 心 
立方 结构 让 各 个 原子 位 置 的 几率 相等 。 这 时 的 晶体 结构 可 以 由 
7-23(a) 所 示 , 即 表示 成 各 个 原子 位 置 都 有 一 半 的 Cu 原子 和 一 半 
的 Au 原子 。 结构 仍 具有 面 心 立方 点 阵 。 但 当 合金 有 序 化 后 ， 
1223 


图 7?-23 Au-cu 国 溶 体 的 晶 胸 〈a)。 Au。 cu 原子 各 占 
50% ,每 一 个 原子 位 置 都 月 一 个 An-Cu "混合 "原子 ,该 合 
金 有 序 化 后 的 晶 胞 、Au、 Cu 原子 各 占据 固定 的 位 置 ,该 结 
构 不 下 属于 面 心 立 方 点 隆 《b)、(<) 
Au、Cu 则 在 晶 胸 中 十 固定 的 位 置 ， 如 加 7-23(b) 所 示 , 这 时 点 阵 
类 型 就 改变 了 。 


(二 ) 电子 化 合 物 


IB 族 的 Cu、Ag、Au 和 某 些 其 他 元 素 与 价 电 子 数 大 于 1 的 金 
属 形成 有 趣 的 合金 相 , 它 们 的 结构 特征 由 电子 浓度 决定 ,电子 浓度 
是 晶 胞 内 每 个 原子 平均 具有 的 价 电子 数 。 称 这 些 合金 相 为 电子 化 
合 物 ,或 Hume-Rothery 相 。 ， 

Cn-Zn 合金 是 这 种 系统 的 一 个 典 现 例 子 , 其 中 的 8、7 和 8 
相 为 电子 化 合 物 , 它们 的 电子 浓度 分 别 为 3/2、21713 和 7/4。 这 
些 值 被 认为 是 电子 相 最 稳定 的 特征 值 。 虽 然 这 些 相 都 有 较 宽 的 成 
份 范围 ,但 仍 可 分 别 用 化 学 式 CuZn、CusZns 和 CuZns 表示 ， 

8 相 为 体 心 立方 结构 ; 7 相 为 复 末 的 体 心 立方 结构 ;8 相 为 密 
排 六 方 结构 。 7 相 的 结构 是 以 体 心 立 方 结构 为 基础 , 作 某 些 变化 
箱 来 。 图 7-24(a) 是 由 27 个 体 心 立方 旱 胞 三 维 堆积 而 成 的 大 晶 
胞 在 (001) 面 上 的 投影 ,原子 边 的 数字 表示 它 的 高 度 位 置 ,以 大 晶 
胞 边 楼 为 1 图 7-24(b) 是 7 黄 铜 蝇 胞 在 (001) 而 上 的 投影 , 它 是 
由 (a) 移 去 角 中 心 与 边 校 上 的 一 个 原子 ， 边 校 处 和 其 他 尖子 位 置 
作 些 变动 而 成 ， 
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图 7-24 > 黄 铜 结构 
《a) 27 个 体 心 立方 绚 临 堆 和 底 的 大 蝴 胸 在 《5017 环 上 的 投影 ; 
《b) Y 黄 饮 晶 上 胞 在 (0017) 面 上 的 投影 , 《5b7 为 由 (3) 去 挤 一 些 厌 
也 ;变动 一 些 原子 位 置 丁 成 


(三 ) 中 间 化 食物 、 

' 金属 间 化 合 物 多 数 取 图 7-25 中 所 示 的 结构 形式 。 其 中 的 
MgCu, 结构 为 Laves 相 的 一 种 形式 。 Laves 相 为 主要 由 原子 尺 
寸 因 豆 决定 的 金属 阅 化 合 物 , 它 的 原子 比 通 式 为 AB,， 典 型 的 结 
构 有 立方 的 MgCuz、 六 方 的 MgZn, 和 MgNi 结构 类 型 。MgZm 
与 MgNi 的 结构 极为 复杂 ,这 里 不 再 涉及 ， 

值得 注意 的 是 具有 Ai 了 型 式 的 一 类 化 合 物 它 们 有 其 有 如 图 7- 
18 所 示 的 8~-W 型 结构 ,B 类 原子 在 体 心 蝇 胞 的 各 个 位 置 ,4 类 原 
子 在 结构 的 其 他 位 置 。 VSi，V3Ga，NbsSn 等 具有 这 种 结构 . 早 
已 有 人 指出 ,这 类 结构 具有 银 好 的 超 导 性 。 其 中 NbiSn 的 最 高 超 
导 临 界 温度 为 18.05 土 0.15K。 
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图 7?-25” 羔 些 金属 闻 化 合 物 和 的 结 询 
{a) NiAs, (b) MgsSn, (c) MgCuys (d} FesAal; (e) Cr,Al; (f> NsTl 


Co、 Ni 和 | 钢 系 元 素 〔〈R.E) 组 成 的 二 元 合金 中 常 有 Bs(R.E) 
和 (R.E)B, 两 种 形式 的 中 间 楚 。(R.E)B， 是 立方 MgCu， 结构 ; 
化 合 物 Bs(R.E) 为 六 方 CusCa 型 结构 ,如 图 7-26 所 示 。 这 类 化 
合 物 的 磁性 是 大 家 所 关注 的 。 

许多 半 学 体 化 合 物 , 如 GaA、 GaP, GaSb, InSb, ZaoSe, CdS 
等 , 具有 闪 锌 矿 结构 ,如 图 7-27(a) 所 未 , 它 的 每 个 原子 的 平均 价 
电子 数 为 4。 它 实际 上 是 金 硕 石 结构 中 的 原子 交错 地 被 IIIB 和 VB 
族 或 HB 和 VIB 族 元 素 所 代 厅 而 成 ，CdS 具有 纤 锌 矿 结构 ,如 图 
7-27(b) 所 示 。 PbS、PbSe、PbTe 为 NaCl 型 结构 , 而 Mg;Si、 
MgzGe、MgsSn 为 反 萤 石 结 构 。 到 草 石 引 构 就 是 CaF; 结构 、 汉 
?7-27(c) 中 的 F 原子 被 金属 元 表 所 代 蔡 ，ia 被 半导体 元 素 所 代 
巷 。 
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图 7-26 CusCa 结构 ,Cos(R.E)、Ni,(R.E) 和 Cu,(R.E) 
金属 问 化 合 物 具 有 这 种 结构 


此 外 ， 还 有 小 原子 嵌 人 到 大 原子 结构 的 间隙 中 形成 的 间 足 中 
间 相 。 例 如 Ti、zr、Hf、V、Nb 和 Ta 形成 稳定 的 碳化 物 和 氮 化 
物 。 金属 原子 以 面 心 立方 形成 排列 ，C 或 N 占据 所 有 的 八 面体 间 
阶 位 置 


图 7-27 半导体 化 合 物 所 具有 的 典型 结构 
(4) 办 镍 矿 结构 ;《b》 纤 钙 信 结构;《c) CaF: 结构 
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四 、 具 有 离子 键 的 晶体 结构 


《一 ) 上 直 化 物 、 客 化物 和 盐 的 结构 


硕 化 物 、 氧 化 物 、 硅 酸 盐 、 许 多 硫化 物 和 无 机 盐 都 是 具有 离子 
键 的 结构 。 

碱 金 属 的 钢化 物 几 乎 完全 是 离子 键 结构 。 多 数 夜 化 物 的 结构 
相应 于 几何 密 排 模型 。 主要 有 NaCl、 CaF;、 


cdcl 型， 也 会 遇 到 如 图 7-28 所 示 的 Cecl 一 
国 


许多 氧化 物 MgO(NaCl 型 结构 》、Al:GQ， Pa 

等 也 是 建立 在 密 排 基础 上 ,金红石 TiO, 绪 。 夯 y-z6 CGI 结构 
构 为 畏 变 的 密 排 结构 。 复杂 氧化 物 钙 钛 矿 

CaTi0;、 尖 而 石 FeMgO、FeO、AlNiIO4、CrZznO +，，，… 和 石 
档 石 CasAlSijOw、Y3AlsOu4: 等 都 可 以 认为 是 以 阴离子 密 排 
几何 为 基础 , 正 离子 或 适当 的 化 学 式 填 充 四 面体 和 八 面体 间 阶 .图 
7-29 为 TiO 和 CaTiO; 的 结构 。 图 7-30 给 出 MgAbO, 尖 蜡 石 
的 结构 ， 每 个 晶 胞 包含 8 个 分 子 。 每 个 晤 胞 可 以 分 成 八 个 小 立方 
体 , 它 们 具有 两 类 结构 。 图 7-30(b) 中 的 影 线 立方 体 为 M 类 、 其 他 
4 个 为 N 奖 ,图 (c)、(d) 分 别 给 出 两 类 小 立方 体内 的 结构 情况 ， 


O(a) 
Oo0 oTi OTi oo Oca 


图 7-29 两 种 氧化 物 的 结构 
《as) 红 金 石 TiD: 结构 ; (b) GaTiO, 结构 


Cb 


$2 e 


32 个 氧 原 了 密 排 会 有 64 个 四 面体 和 八 面体 闪 除 ,只 有 24 个 间 险 
被 金属 原子 占据 ,这 类 材料 具有 重要 的 技术 意义 ,如 CaTiO, 为 铁 
电 晶 依 , 尖 晶 石和 石榴 石 为 有 价 和 的 磁性 材料 , YAbOu 可 作 激光 
材料 等 : 


Oo oh o* 
(Key MH 区 (d} NK 
图 7-30 ”MgA1,D, 僚 唱 石 的 结构 
《a) MgAi1O。 尖 晶 石 铬 构 ;《b) 晶 胞 中 的 八 个 小 立方 体 区 ; 《6) 对 


区 ; 蝴 影 强 小 立方 体 区 中 的 结构 ; (d) N 区 ， 邯 非 影 线 区 小 立方 体 
区 的 结构 


无 机 盐 具 有 较为 复杂 的 阴离子 团 , 例 如 COF、NO!"、SOt， 
POf………， 阴 离子 团 内 部 为 共 价 键 ， 它们 也 以 密 排 方式 构成 晶体 ， 
只 是 这 时 是 某 种 形体 的 密 排 , 不 是 球 的 密 排 。 
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(二 ) 硅 酸 盐 


硅 酸 盐 是 一 类 很 重要 的 化 合 物 ， 传 统 上 将 它 划 归 为 离子 化 合 
物 ,实际 上 它 是 由 具有 共 价 键 的 SiO4 四 面体 构成 。 

仅 由 SiO, 四 面体 构成 的 化 合 物 为 50,, 它 有 多 种 蝇 丈 , 见 石 
英 、 鳞 石英 和 方 石英 ， 每 种 晶 型 又 有 低温 和 高 温 形态 ,分别 记 为 g 
和 8。 黄 中 石英 和 鳞 石 英 痢 是 六 方 - 
结构 , 方 石英 为 立方 结构 。 图 7-31 
为 方 石英 的 唱和 胞 。 

AlPO, 的 结构 与 石英 相同 ， 只 
是 一 半 $i 原子 由 Al 代替 , 另 一 半 
由 P 代替 。 

各 种 金属 与 SiO， 中 的 氧 离子 
结合 ,构成 硅 琶 盐 , 这 是 地 壳 中 的 主 
要 矿物 。 按 奸 -所 四 面体 在 化 合 物 
中 存在 的 形式 可 以 把 它们 分 成 孤岛 
群 , 链 状 , 层 状 和 三 维 网 络 状 。 

在 孤岛 群 结构 中 ，5i:0， 可 以 是 单独 一 个 四 面体 ,也 可 以 是 由 


图 7-31 方 石英 的 晶 胞 


图 7-32 各 种 sio, 孤岛 的 形式 


《9 SiOF; (b) Si,OF; Co) SiO 
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图 7-33 镁 橄榄 石 结构 在 (1007 硒 上 的 投影 ;各 个 弧 立 的 
sio， 由 Mg 头子 相 维 系 
有 限 个 Si9, 四 面体 组 成 的 环 , 如 图 7-32 所 了 未 ， 镁 橄榄 石 Mg,50， 
的 结构 中 包含 一 个 个 孤立 的 5i0,。 如 图 7-33 所 示 。 括 中 标明 相 
对 a 轴 的 高 度 ， 它 是 在 《100) 面 上 的 投影 图 。 岗 7-34 是 绿 宝石 
Bes,Al[SisOws] 的 结构 ， 它 是 由 六 节 环 SiO, 孤岛 构成 ,为 六 方 晶 
胞 . 


图 7-35 给 出 昌 SiD 四 面体 构成 的 各 种 链 带 , 它们 可 分 为 单 


图 7-34 绿 宝石 Bes&1,L5iO1s] 的 结构 在 (0001) 面 上 的 
投影 ，Sio 构成 6 个 组 元 的 封闭 坏 
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(a) 


图 7-35 ”SiG 网 面体 的 链 状 结构 
(a) 单 和 链 ; (b》 双 链 


链 (a) 与 双 链 (Bb). 

具有 有 层 状 结构 的 硅 酸 矢 也 是 一 种 重要 的 类 型 ,其 中 SiO, 四 而 
体 的 排列 如 图 7-36 所 示 。 四 面体 排列 中 不 与 其 他 四 面体 相连 的 
项 角 称 为 自由 端 。 云 母 、 滑 石 . 贡 岭 士 .于 晓 石 等 都 具有 层 状 结构 。 
这 些 结构 的 基本 特征 是 由 构成 Al 或 Mg 和 八 面体 表面 的 三 角形 与 
Si0, 四 面体 的 自由 端 相连 , 也 就 是 Al 或 Mg 的 八 面体 片 与 Si9, 的 
四 面体 片 要 结合 成 层 。 上 忆 状 人 上 肉 盐 结 构 的 多 样 化 在 于 层 中 四 面体 
与 八 面体 配 合 的 不 同 。 取 者 体 的 取向 不 同 .各 种 同 昌 置换 的 存在 ， 
以 及 以 弱 链 与 层 柱 键 合 的 人 的 阳离子 、HIO、 有 杭 分 子 层 在 四 面 
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体 和 八 面 体 层 间 的 交错 穿插 。 图 7-37 为 滑石 (a)、 绿 泥 石 (b)、 
高 岭 土 (c), 云母 (d) 和 蒙 脱 石 (e) 
的 结构 , 图 7-38 为 高 岭 土 在 (001) 
面 上 的 投影 ， 图 中 给 出 了 原子 的 “ 
轴 高 度 , 该 图 主要 说 明 AL、Mg 八 面 
体 片 与 SiO0， 四 面体 片 之 阅 的 结合 
方式 : 

SiD， 形 成 的 三 维 网 络 称 为 骨 
架 ， 这 类 夺 酸 盐 的 技术 重要 性 在 于 


路 7-36 SiO 四 面体 排 成 的 、 ey 
层 状 结构 它 可 以 作为 分 子 筛 ， 因 为 其 中 强 的 


SiD, 三 维 骨架 中 有 很 多 大 孔 , 这 些 孔 的 大 小 决定 着 通过 它 的 有 机 
分 子 的 尺寸 。 例 如 沸石 具有 6 个 组 元 的 环 , 它 有 大 约 3 及 的 孔道 ， 


图 7-37 层 状 结构 娃 酸 基 
(47 滑石 ;(b) 绿 泥 石 ; (6) 高 哈 土 ; (4》 云 峡 ; 《6》 蒙 脱 石 
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轩 7-38 ”高岭土 结构 的 (001) 面 投影 ， 原 子 中 的 数字 为 
其 < 轴 高 度 ; 图 中 以 实 线 给 出 $iD, 四 面体 ， 以 虑 线 给 出 
Al 原子 所 在 的 八 面体 


图 7-39 三 维 网 络 结构 


(ay CusFeS, 结构 中 的 窗 ; (b》Linde 分 子 得 结构 它 允 
许 直 径 为 8 的 分 子 通过 


» 全 和 于 


称 为 * 窗 "。 其 他 分 子 第 的 窗 可 由 8 或 12 个 四 面体 组 元 构成 ,它们 
的 尺寸 可 以 这 13 和 A。 几 7-39(a) 是 CusFeS, 结构 的 窗 , (b) 为 
Linde 分 子 筛 , 它 能 允许 8A 直 答 的 分 子 通过 ， 


五 、 具 有 共 价 键 的 晶体 结构 


具有 共 价 键 的 化 合 物 主要 由 IVB 和 与 它 相 和 近 族 的 元 素 构成 。 
由 于 共 价 键 是 强 键 ， 所 以 这 类 化 合 物 的 品 体 通常 具有 高 硬度 和 弹 
性 。 根 据 它们 的 电子 详 可 知 它们 是 半导体 或 上 起 介质， 

我 们 知道 ， 金 山石 是 典型 的 基价 键 结构 。 如 果 以 和 KN 分 别 
代替 金刚 石 结构 中 的 面 心 和 内 出 位 置 , 则 形成 极为 坚硬 的 立方 BN 
结构 ， 这 实际 上 就 寺内 锌 矿 结 构 。 与 此 宜 似 IB、 VB 族 化 合 物 
AIIBY， 如 Gap、GaAs、CaSb、lnAs 与 AIP 和 ALBYL 化 台 物 ,如 
BeO 、ZuO、ZnS、ZnSe、 CdSs、CdSe 和 开 gSe 等 半导体 材料 都 具 
有 闪 锌 矿 型 结构 ,只是 它们 中 间 包 含 的 岗子 键 或 金属 键 成 分 不 同 . 
例如 BN 仅 有 15 免 的 离子 键 成 分 : BeO 就 有 40% 的 离子 键 成 
分 ， 这 些 化 合 物 中 每 个 原子 的 平均 价 电 子 斤 日 为 4。 
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人 人 人 
已 全 9 Cu Fe 2 
Ga) (b) 人 


出 7-40 ”两 种 常 东 的 共 价 键 结构 
(a) 和 (b) CuFe5， 型 结构 ; (c)Inse 型 结构 
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对 于 具有 A?BMCY ，AIBIDC3 等 形式 的 化 合 物 具 有 ”CuFeS， 
型 的 结构 ， 如 图 7-40(a)、{b) 所 示 ， 如 CdSnhss、 AgInSe， 等 ， 
InSe 结构 如 图 7-40(c)》 所 示 。 
# 


六 、 有 机 化 合 物 


有 机 化 合 物 的 结构 昔 元 为 分 子 . 分 子 内 部 为 共 价 键 结合 ,而 分 
子 之 问 是 以 范 德 邢 尔 键 或 级 键 结合 . 由 于 氢 键 (3 000 一 10 000Cal/ 
mol) 比 范 德 瓦 尔 键 (1000 一 3 000Cal/mol) 强 , 所 以 前 者 常 为 链 
状 结构 ,后 省 常 形成 弧 咏 状 结 构 ， 

化 学 式 简单 的 分 子 对 称 性 较 高 ， 通 常 为 1、I、 2、3、 222、m、 
mm2 等 ， 如 图 7-41 所 示 。 有 的 分 子 上 共有 五 次 轴 的 对 称 性 ， 例 如 
图 7-42 中 的 Fe(CsHs); 分 子 , 其 点 群 为 5m， 也 有 的 分 子 具有 七 
次 或 更 高 次 办。 但 当 分 子 的 构造 变 得 复杂 时 ， 它 们 就 减低 或 消炎 
了 对 称 性 。 

有 机 分 子 构 成 晶体 时 , 仍 以 最 大 的 填充 空间 为 原则 ,同时 、 结 
交 单 元 的 对 称 福 要 与 晶体 的 对 称 性 相 适 应 .例如 莱 ( 卫 生 球 ) CoHn 
最 体 的 空间 群 为 P2,/c，、 如 名 7-43(a) 所 示 , 螺旋 轴 和 请 动 面 的 
存在 侠 品 体 结构 更 紧 痊 ;三 全 和 氮 握 吉 酸 分 子 具有 6, 它 的 晶体 具有 
P6,jm 空间 群 ,如 图 7-43(b) 所 未 ,两 首 的 对 称 人 性 相 适 应 , 乌 洛 托 
可 CsHuNy- 分子 的 对 称 性 较 高 ,点 群 为 433m。 它 的 晶体 结构 如 网 
7-43{c) 所 示 ;, 对 称 性 也 较 高 , 空间 群 为 [43m， 

分 子 痢 体 为 绝缘 体 , 因为 它 的 电子 都 定 域 在 分 子 内 部 。 


七 、 高 聚 物 液晶 和 生物 有 机 体 的 结构 概述 


高 率 物 \ 液 晶 和 生物 大 分 子 联合 体 的 结构 ,与 前 面谈 到 的 晶体 
的 三 维 局 期 性 结构 不 同 ， 它 们 仅 包含 某 种 原子 的 有 序 结构 和 确定 
» 8 
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图 7-f1 有 机 分 子 中 通常 具有 的 对 称 性 
Ka) 13 Cb) I; C0) 2fm; (d) mm2; (Ce) 2; Cf) 2/ ms 
{8Y wmm; CH 3 C1) 3m; (3) 422; Ck) tfmmms 
(1) 622; Cm) 6lmmm; (Cn) m3s -一 


{ec} 
图 7-43 分 于 的 对 称 性 与 晶体 结构 
《a) 某 ;《〈b) 三 重 提 嵌 尿 酸 ;《c) 乌 洛 托 品 


的 对 称 性 ,有 的 地 方 与 晶体 很 相近 ,有 的 地 方 则 完全 背离 晶体 。 

由 于 这 类 物质 在 工业 ,技术 与 生命 科学 中 的 重要 性 ,所 以 在 这 
星 路 加 介绍 。 也 可 以 认为 它们 是 广义 晶体 学 的 研究 范围 ， 因 为 研 
究 这 些 物 质 结 构 的 工具 仍然 是 X 光 ,电子 衍 射 和 电子 显微镜 ,它们 
的 结构 有 序 规律 是 晶体 规律 的 一 种 扩展 。 


《一 》 离 聚 物 的 结构 


高 聚 物 都 具有 长 链 分 子 。 分 子 由 主 脉 和 侧 基 形成 ， 主 脉 可 能 
是 简单 的 原子 链 , 如 图 ?7-44(a) 所 示 ， 也 可 能 是 包含 一 种 或 多 种 
原子 团 的 复杂 链 ， 如 图 7-44(b) 所 示 ,。 为 重复 周期 。 长 链 分 子 
是 具有 一 维 启 期 性 的 三 维 结构 。 例 如 尼龙 66 的 重复 单元 为 


HHH HH lH HH H Hn H 


高 素 物 分 子 中 的 周期 性 重复 往往 不 是 严格 的 ,而 是 统计 的 。 

如 果 两 个 重复 单元 的 主 脉 轴 

i 00' 与 0'0” 之 间 的 夹 角 为 a, 图 

由 -7-45()， 重 复 单元 的 自转 角 为 

RD < 而 主 脉 轴 0'0” 绕 00” 轴 的 转角 

Ri 为 p， 册 重复 单元 之 间 的 连接 方式 

Rs 如 图 7-45(b) 所 示 。 加 7-46 为 涌 
人 葵 乙 烯 分 子 的 结构 - 

ee 长 链 分 于 的 模 截 面 一 般 小 于 

10 太 对 于 复杂 的 生物 来 合 物 ， 则 

(4) 由 原子 链 构 成 的 简单 主 脉 ;可 以 达 几 十 个 埃 。 

(b》 包含 一 个 原子 团 的 复杂 主 及 虽然 高 聚 物 的 分 子 链 之 间 可 以 

像 尼龙 6 那样 由 氢 链 结合 在 一 起 形成 晶体 , 如 图 7-47 所 示 , 然 而 

由 于 分 子 链 过 长 , 主 脉 有 支 化 , 侧 基 又 多 ,所 以 它们 之 间 相互 扰 结 , ， 
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图 7-45 训 训 物 分 子 的 一 般 结 
(a) 结构 单元 之 间 的 美 系 ;(b) 它们 在 分 子 中 的 安排 方式 


很 难 拉 成 直线 , 排 成 规则 的 品 体 。 对 处 个 育 合 物 固体 而 言 ; 内 部 总 
是 有 分 子 排列 规则 的 品 态 区 与 分 子 排列 元 规则 的 非 晶 态 区 。 栅 过 


到 有 序 平衡 的 程度 取决 于 分 子 特 
征 、 凝 聚 的 时 间 和 进一步 的 处 理 .一 
般 情 况 下 ， 晶 态 区 的 范围 仅 几 十 或 
儿 百 个 埃 。 疗 时， 一 个 分 子 可 以 穿 
过 几 个 晶 态 区 和 非 晶 态 区 ， 

某 些 聚 合 物 在 特定 条 件 下 会 形 
成 晶体 ， 这 时 可 以 用 晶 疙 描述 它 的 
结 梅 。 图 7-48(a) 为 石蜡 CoH;o43 
帅 胞 在 平面 上 的 投影 ; 图 7-48(b) 
中 的 虚线 为 京 乙 婚 对 菏 二 酸 的 晶 
腊 。 高 聚 物 晶 体 多 是 由 长 链 分 子 多 
次 弯 折 而 成 ， 如 图 7-49(a) 所 示 ， 


疼 7-46 率 芝 乙烯 分 于 的 结 梅 


这 种 晶体 层 的 厚度 一 般 为 100--150 有 和. 如 果 众 化 的 高 聚 物 具 有 
一 定 的 速 普 梯度 , 其 结 品 时 可 能 产生 纤维 晶体 ,这 是 一 种 分 子 链 的 
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a) (Cb) 


E 图 7-48 高 聚 物 中 的 最 网 
(#) 五 腊 晶 胞 的 二 维 投 影 ; Cb》 来 乙 米 对 莹 二 柄 的 蝇 离 
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图 7-49。 聚 物 晶体 中 分 子 的 弯 图 7-50 几 种 液晶 分 于 的 形态 
曲 与 宰 妥 方式 
(a》 蝇 体 层 片 和 的 形式 > 
《by》 在 直 的 纤维 曙 体 
有 趣 排 列 方式 , 如 图 7-49(b) 所 示 。 


(二 ) 液晶 


有 一 类 有 机 物质 能 够 形成 液晶 。 液 晶 中 的 分 子 既 不 像 因 体 中 
那样 三 继 有 序 , 也 不 像 液 体 中 那样 完全 无 序 ,而 是 介 于 其 者 之 间 的 
状态 。 由 于 流 晶 中 呈现 着 某 种 有 序 状态 ,所 以 它 是 各 向 异性 的 . 液 


ITL41。， 


万 又 称 为 介 蜗 坊 术 , 它 存 在 于 确定 的 温度 范围 到 二 之 间 ， i 代 
表 问 态 转变 成 液晶 的 温 诺 ,代表 液晶 转变 成 各 向 性 被 体 的 温度 . 

形成 液晶 的 分 卫 近 了 本 拉 长 的 球形 ， 对 称 性 很 低 或 根本 没有 对 
称 作 ,如 匀 7-50 省 从 。 通 常 是 菜 环 成 其 他 芳香 族 在 分 子 中 间 ， 并 
卫 至 少 在 分 了 的 一 端 具有 玻 盘 化 物 的 “ 尾 蕊 ”。 

该 晶 的 有 序 方式 基本 上 有 有 两 种 , 即 图 ?-51(a) 所 示 的 向 列 相 
与 《c) 所 示 的 近 昌 由， 而 (b) 志 示 的 胆 东 析 只 不 过 是 向 列 相 的 一 
种 变态 ,向 列 柚 液 寺中 分 子 重 心 的 分 布 是 苑 规则 的 ,只 是 绕 长 轴 园 
动 六 的 分 子 在 统计 上 有 一 定 的 取向 ， 即 分 了 的 长 轴 近 于 平行 。 我 
们 说 胆 狗 硼 为 向 列 相 的 变态 ， 是 因为 胆 从 相 芒 唱 中 仅 是 单 分 子 层 | 
内 为 向 列 相 ， 而 分 子 诗 之 间 的 取向 有 一 绕 层 便 直 轴 的 转动 。 重 复 
周期 往往 有 几 和 干 埃 .在 近 品 相 液 帅 中 分 子 的 长 轴 是 相互 平行 的 ,但 
分 子 是 按 层 排列 的 。 近 晶 相 有 序 谭 较 高 ， 四 为 当 一 种 物质 邵 可 呈 
现 近 量 相 又 可 星 现 向 列 相 时 ， 前 者 是 在 较 低温 凑 下 的 根 。 例 如 液 
晶 BT 在 70 一 73.5sC 之 间 为 近 


网 7-51 流 昂 中 的 分 子安 排 
(a) 疝 列 相 ;〈b》 胆 议 相 ;〔〈*c》 近 晶 相 


近来 又 发 现 了 由 圆 盘 状 分 子 构成 的 液晶 。 例 如 图 7-52(a) 中 
所 示 的 盘 状 分 子 可 以 一 层 层 登 起 形成 鸭 庄 ， 这 些 圆柱 就 是 液晶 的 
结 沟 单元 ,如 图 7-52(b) 所 示 。 对 于 不 同 的 液晶 ， 柱 轴 能 时 六 方 
或 矩 彤 有 序 , 也 可 以 倾斜 
上 面 描述 的 是 在 液晶 中 特定 微观 区 内 的 情况 , 站 蝴 内 的 状况 ， 
,142， 


在 通常 情况 下 ,液晶 中 各 个 贱 之 间 没 有 取向 关系 ;在 特定 的 情况 下 
会 形成 特种 类 型 的 织 构 , 例 如 由 于 拉 伸 、 流 动 、 加 电场 或 磁场 都 全 
使 液晶 , 即 它们 的 栈 取 向 化 。 


™ 
和 Ns 
时 0 OD R=CH-CH,s NA 


终 7-52 扒 形 分 于 液 最 
(C8) 液 虹 的 盘 形 分 子 ; Kb) 由 拖 形 分 子 构成 的 柱 在 液晶 中 的 排列 方式 之 一 


(三 ) 生物 有 机 体 的 结构 


从 自尽 光 衍射 出 现 以 来 ,人 们 就 开始 注意 生物 体 的 结构 ,但 由 
于 这 些 物 质 的 结构 极为 复杂 , 又 缺少 较为 综合 性 的 数据 ,所 以 长 时 
闻 来 未 能 很 好 地 解释 这 些 结构 。 二 十 世纪 中 期 以 后 ， 研 究 工作 才 
活 峰 起 来 ， 特 别 复杂 的 研究 客体 刺激 了 区 光 方法 和 晶体 结构 计算 
技术 的 改善 ,促进 了 对 称 理 论 和 分 子 晶 体 化 学 中 新 概念 的 揭示 , 研 
究 结 果 又 促进 了 生物 学 的 发 展 , 目前 已 可 以 利用 种 种 有 机 分 子 , 包 
括 看 白质 \ 核 酸 、 病 毒 \ 维 他 命 等 的 原子 结构 数据 。 一 门 新 的 科学 ， 
即 分 子 生 物 学 正在 兴起 ， 它 的 最 有 效 的 工具 是 广义 晶体 学 和 强 有 
力 的 忆 光 技术 ,自然 ,从 高 分 状 率 电镜 也 获得 有 价值 的 数据 。 

虽然 这 是 一 个 很 有 意义 的 领域 ,但 由 于 本 人 力 不 能 及 ,所 以 这 
里 只 能 作 极 为 粗浅 的 介绍 ， 
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人 们 已 对 氨基 酸 、 核 酸 、 糖 . 肽 ,类固醇 、 激 素 、 维 他 命 . 脂 肪 、 蛋 
帕 、 病 毒 等 的 结构 作 了 研究 。 这 些 晶体 的 链 或 量 胞 的 周期 有 的 是 
几 十 埃 ， 有 的 达 2000 六 ,如 病毒 。 它 们 的 分 子 或 晶 哆 内 的 原子 数 
目 可 以 达 10 个 ,如 和 氨基酸, 有 的 竞 达 10: 个 ,如 核 蛋白 和 病毒 。 由 
此 可 见 , 它 们 的 结构 是 极其 复杂 的 。 

脂肪 是 一 类 有 趣 的 生物 结构 , 它 有 一 个 带 尾巴 的 长 形 分 子 , 其 
中 最 简单 的 是 脂肪 酸 ，C。H2smCOOH 的 分 子 。 它们 在 水 溶液 中 
的 行为 很 特殊 ,有 时 它们 像 近 晶 相 波 唱 那样 构成 层 状 , 赣 水 的 尾巴 
相对 ,如 图 7-53(a) 所 示 ， 有 时 则 构成 由 单 分 子 或 由 双 分 子 形成 
的 球 , 如 图 7-53(b) 和 (ce) 所 示 。 


a tk ET 


nn 


I 
WN a 
图 7-53 ” 脂 蝶 分 子 在 水 溶 被 中 的 有 序 状态 
《a) 层 状 ;《b》 出 单 分 于 形成 的 球 ;《c) 由 双 分 于 形成 的 球 
天 

本 是 由 入 基本 机 HN 一 0 一 COo8 构成 的 高 分 子 量 的 大 长 
R 
雏 分 于 。 例 基 可 以 是 H\CH\、CEIC 》…, 如 图 7-54 所 示 ， 


由 不 局 的 侧 基 可 以 形成 甘氨酸 、 丙 氮 酸 、 苯 基 丙 氨 酸 ` 色 氢 酸 、 酷 毛 
酸 ……。 玫 中 给 出 各 种 伺 基 的 代表 符号 ， 这 一 般 是 其 英文 名 称 的 
前 三 个 字母 ， 这 些 侗 基 中 有 的 是 中 性 的 ， 即 丝 水 的 ， 有 的 是 极 性 
的 ,如 OH 、NHY、COOH ”等 ,它们 可 以 形 或 氢 键 或 离子 键 
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,并 
入 合计 如 让 节 


(1} {jt 


2 4 沁 


oC oH 
A $< pe: eNOs 
{7) {3 tt) 
图 7-54 工 - 贤 基 酸 的 请 基 
(a) Gly, Cb) Ala; Cc) Phe; (d} Trp; Ce) Tyr; 《人 Ile; (8) Leu; 
fb Meti (03) Val; (1) Asn; (Kk} Cys; (1} Gln; Cm) Pro; (ny Sers 
{0) Thr; (P) Arg; (C9) His; (r) Lyss (s) Asps (C(t) Glu 


氨基 酸 中 的 原子 作 些 变动 就 可 以 结合 成 多 肽 键 ， 它 < 委 和 结 
构 的 基础 。 - 


NN Rs 和 王 
| 有 NZ dl i 
N a 2 
ND NN NC Sal ™, 
Na i 2 
H oO 


| ee 首先 
是 以 氨基 柄 排列 题 序 图 表示 的 分 子 式 ， 称 为 初级 结构 ,图 .7-55 是 
鸡蛋 洛 刻 酷 的 初级 结构 图 ,这 离 结构 的 充 份 描述 相差 甚 远 ,因为 链 
中 的 每 一 个 单元 和 侧 基 都 可 以 按 不 同 的 方式 在 三 维 空间 安排 ， 近 
一 步 的 结构 拱 述 是 蛋白 中 的 多 肽 链 是 怎样 借助 氢 键 安排 成 确定 的 


4 


点 群 。 


管 等 晶体 。 


构 型 ， 摊 着 是 具有 一 定 排列 的 多 肽 链 以 怎样 的 规律 福 又 和 福 登 后 
的 大 分 子 中 某 些 亚 单元 的 组 合 ,这 种 组 合体 通常 具有 特定 的 
最 终 是 大 最 的 分 子 结合 成 组 织 , 如 病毒 、 腊 、 


图 7-55 ”鸡蛋 溶菌 酶 的 初级 结构 一 一 氨基 酸根 的 排列 顺序 


图 7-56 和 牛 肝 过 氧化 经 聊 的 电子 亚 微 简 稳 片 
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图 ?-56 尾 咎 肝 过 所 化 气 禾 的 电子 显微镜 照片 , 它 可 以 直 搜 看 
到 晶体 中 蛋白 分 子 的 有 规律 的 堆积 。 图 7-57 是 过 生化 氢 痢 青 每 
谷 活 体 晶 体 中 茶 晶 带 的 XX 光 旋 进 照片 。 


图 7-57 过 氧化 氧 醇 青 震 丑 活 体 六 方 跨 体 某 遇 带 的 X 光 旋 进 由 片 


八 、《 结 构 报 告 》 中 使 用 的 符号 


1931 年 开始 出 版 结构 通报 (Strukturbericht), 报导 从 1913 年 
以 来 所 测定 的 晶 休 结构， 该 书 从 自 1940 年 开始 ,改名 为 《结构 报 


和 售 光 Structure Reports)。 表 7-3 介绍 该 报告 中 使 用 的 常见 结构 类 
型 的 符号 。 
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表 7-3 «结构 报告 * 中 使 用 的 距 体 结构 符号 


鼠 体 结构 符号 " 电 体 结构 类 型 如 胞 内 分 予 (或 硕 子 ) 燥 
A 型 元 过 | 
AI 面 心 立方 4 
A2 体 心 立方 2 
A3 密 排 六 方 2 
A4 金刚 石 立方 8 
A5 年 心 正方 4 
A6 体 心 正方 2 
A? 二 结构 ( 营 形 ) 2 
南昌 Se 姑 格 (六 方 ) 3 
A 石墨 结构 (六 方 》 4 
Al0 尔 结 构 ( 六 方 》 4 
Ali Ga 结构 (正方 ) 
Al2 -Mn 结构 (立方 ) 58 
Al3 B-Mn 结构 (立方 》 20 
Al5 8-W 结构 《立方 ) 8 
8 测 上 B 化 合 物 
Bl NaCl 结构 [立方 》 4 
B2 CsCl 结构 (立方 ) 1 
B3 ZoS 结构 (立方 ) 4 
.B4 Z00 ,Zns 结构 (六 方 》 2 
B5 SiC 结构 (六 方 ) 4 
Bé SiC 关 构 [六方 ) 6 
B7 SiQ 结构 六方? 15 
B8 NiAs 关 构 (六方 ) 2 
B93 HgS 结构 (六 方 》 3 
B11 PbO 结构 (正方 ) 2 
B12 BN 结构 (六 方 ) 
CC 误 二 B: 化 合生 
Cl CaF， 结构 《立方 ) 4 
C2 FeS, 结构 (立方 》 4 
C3 CusO 结构 (立方 ) 2 


续 才 7-3 
晶体 结构 符号 品 体 结构 类 型 晶 胞 内 分 也 (或 原子 ) 数 
C4 TiO: 结构 (正方 》 2 
C5 TiQ, 结构 (正方 》 + 
C8 510， 结构 (六 方 ) 3 
C9 5SiO， 结 构 [立方 ) 8 
Cl0 siD， 结 构 ( 六 方 ) 4 
Cll CaC:， 结构 (立方 ) 4 
Cl4 MgZn， 结构 [六方 4 
C15 MgCu; 结构 jave。 相 
C21 TiO, 结构 ( 正 交 》 8 
C43 ZrQ， 结构 ( 单 叙 ) 4 
D 更 上 mnBn 化 合 物 
D51 AliD， 结构 ( 匣 形 ) 2 
p52 La,0， 结构 (六 方 》 1 
EK 型 ” | 页 复 杂 的 化 合 物 | 
GL CaCO， 结 构 ( 藉 形 ) 2 
G4 FeTiO， 结构 ( 蓝 形 》 2 
G5 CaTiO, 结构 (立方 ) 1 
12 (Mz, Fe)5iO, 4 
L 型 合 人 金 
Li0 AuCu 结构 
1L12 态 uUCus 站 
OQ 型 有 机 化 合 物 
O1 CH， 结 构 [ 立 方 ) 4 
0Q5,, Citl1: 结构 ( 单 余 ) 4 
s 型 硅 酸 扼 
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练 习 题 


1. 请 给 出 下 面 金属 的 晶 胞 : Cu、Al、a-Fe Cr、zZn 和 Zr。 

2, 请 窟 出 上 述 晶 体 的 蜜 排 面 和 密 排 方向 指数 。 

3. 请 写 出 Al 和 a-Fe 的 最 大 间 队 位置。 

4. 请 指出 Al、e-Fe 和 Zr 的 配 位 数 、 密 排 面 法 线 方 向 上 的 对 称 性 ， 
并 计算 它们 的 堆积 密度 。 

5, 请 绘 出 $ 的 晶 胞 与 阵 胞 。 

6. 请 给 出 NaClI、CaF;、 立 方 Zns 和 六 方 Zns 的 晶 胞 与 阵 胞 。 

7, 请 绘 出 金刚 石 与 石墨 的 晶 胞 与 阵 胞 ,并 指出 晶 移 内 原子 的 位 置 ， 

8. 金属 Pt 为 Al 型 结构 , 点 阵 参 数 .4 一 3.924 入 ， 原 子 量 为 195.0， 
试 计算 Pt 的 密度 与 原子 半径 。 

9. Al 为 面 心 立方 结构 ， 密 度 为 2.70g/cm;， 试 计算 它 的 点 阵 参 数 
与 产子 半径 。 

10. 已 知 SiC 晶体 具有 六 方 Zn 型 结构 , 晶 胞 参数 为 a 一 3.08 及 ， 


c 5.05 及，C 原子 的 坐标 为 000; 地 和 Si 原子 的 坐标 为 
00 卫 ; 
8 


请 回答 下 列 问 题 : 
(1) 请 在 坐标 纸 上 绘 出 这 个 晶 胞 并 绘 出 它 的 阵 胞 ; 
(2) 请 说 明 每 个 晶 胞 内 包含 几 个 SiC; 
(3) 晶体 结构 中 Si 原子 以 什么 方式 堆积 ? C 原子 处 在 何 种 间 
孙 中 % 
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复 习 题 


1. 请 说 明 常 见 的 密 排 方式 有 几 种 ? 

2. 请 说 明 什么 是 配 位 数 ? 面 心 立方 、 体 心 立方 和 密 排 六 方 结构 中 
的 配 位 数 是 多 少 ? 

3. 请 写 出 你 所 知道 的 元 素 的 晶体 结构 。 

4. 结 构 报 告 中 所 用 符号 A1、A2、A3、A4 和 Bl 各 代表 何 种 结 
构 ， Cl 和 和 O1 呢 ? 


= 
和 到 


第 八 章 “” 晶 体 中 的 投影 变换 


很 难 利 叶 立体 图 形 来 找 述 晶 胞 中 各 个 面 的 方位 和 它们 之 闻 的 
角度 关系 . 引 人 投 影 变换 的 方法 ,特别 是 航 射 投影 的 方法 ,就 能 较 
为 方便 地 解决 这 类 问题 . 


一 ,球面 投影 


球面 投影 是 指 将 晶体 中 的 晶 面 ， 晶 问 和 它们 之 间 的 角度 关系 
等 都 表达 到 一 个 球面 上 去 的 变换 , 称 此 球 为 参考 球 . 

球面 投影 的 方法 是 : 取 一 半径 极 大 (相对 晶体 而 言 ) 的 球 作为 
参考 球 ， 极 小 的 晶体 放 在 参考 球 的 d! 心 ， 可 以 用 夯 痕 法 或 极点 法 
表示 晶体 中 的 晶 面 。 面 痕 就 是 将 晶体 中 的 唱 损 延展 开 来 时 与 参考 
球面 的 交 线 ,例如 图 8-1 中 的 大 图 互 PRS， 研 是 晶 面 4 的 面 痕 . 记 


图 8-1 郁 放 aa 区 PENS 和 机 点 思 
合唱 守 人 


谓 大 圆 就 是 圆心 在 参考 球 中 心 上 的 阅 。 极 点 就 是 面 法 线 与 参考 球 
面 的 交点 ， 例 如 图 8-1 中 的 P 点 就 是 晶 面 4 的 极点 。 同 一 晶 面 的 
面 痕 与 极点 之 闻 应 处 处 为 900*。 晶体 中 的 方向 直接 由 它 与 参考 球 
的 交点 表达 , 称 此 交点 为 该 方向 的 迹 点 。 这 样 ,就 可 以 在 球 画 上 表 
达 各 个 晶 面 或 晶 向 的 取向 ,和 它们 之 间 的 角度 关系 ， 

图 8-2 给 出 两 个 晶 面 的 面 痕 48CD、EDFB 和 极点 P、P. 
利用 大 荐 LMNK (图 中 的 虚线 ) 可 以 方便 地 测 出 这 两 最 面 之 间 
的 夹 衣 &. 


图 3-2 两 个 晶 面 之 间 的 夹 角 ， 图 8-3 经纬 线 圆 的 示意 图 
4BCD.E8PD 为 丽 晶 面 的 面 并 ， 
P,、P， 为 它们 的 极点 ,PLMNK( 虚 
线 ) 为 过 P 与 ?， 极点 的 大 曾 
一 般 情 况 下 ， 酌 作 一 个 半径 与 球 敌 投影 参考 球 相同 的 经 纬 线 
网 ,由 图 8-3 所 示 。 经 线 是 过 NS 极 的 大 殴 ， 它 们 将 赤 道 均 分 成 
360 份 ; 纬 线 是 平行 于 索道 的 一 系列 小 圆 , 它 们 将 经 线 大 圆 等 分 成 
360 份 。 将 透明 的 球面 投影 单 在 经 续 线 网 上 就 能 够 进行 一 系列 的 
测量 工作 . 
要 测量 球面 投影 上 两 极点 (或 迹 点 )P, 与 P, 之 间 的 夹 角 ,只 要 
转动 罩 在 经 纬 线 网 上 的 球面 投影 ,使 极点 P.、P， 同时 落 在 一 条 经 
线 上 , 读 出 两 极点 间 的 纬度 差 , 就 是 它们 之 间 的 角度 数 。 如 图 8-4 
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图 8-4 利用 经 纬 线 现 测 长 球面 图 8-5 晶体 绕 48 轴 转 

投影 上 两 极点 了 ,、P, 间 的 夹 用 动 时 其 极点 的 轨迹 为 小 贺 
所 示 ， 
图 8-5 给 出 当 晶 体 绕 球 面 投影 的 一 条 直径 4B 转动 时 , 任意 
两 极点 P,P 的 轨迹 。 它 们 是 一 系列 小 网 。 当 投影 的 4B 与 经 
纬 线 网 的 NS 轴 重 合 时 , 这 些 轨迹 分 别 是 极点 所 在 的 纬 线 。 如 果 
要 求 得 知 晶 体 转动 某 一 角度 后 , 任 两 极点 位 置 的 变动 情况 , 则 要 求 
将 球面 投影 音 在 经 纬 线 网 上 ， 让 晶体 转轴 与 经 纬 线 网 的 W-S 极 
童 合 ,使 各 极点 在 其 绪 线 上 沿 晶 体 转 动 的 方向 跨 过 相同 的 度数 .就 
获得 了 请 体 转动 后 的 极点 位 置 ， 例 如 图 8-6 中 的 极点 Pi.P; 就 是 


图 8-6 部 体 绕 某 轴 转 皮 前 后 的 极点 变动 ,P,、P， 和 和 
PP 分 别 为 晶体 转动 前 后 的 极点 位 置 


Ss... 


此 就 N1 站 


晶体 绕 4B 轴 反 时 针 转 由 角 后 极点 P,P, 的 位 置 。 


球面 投影 ， 虽 然 将 不 规则 几何 图 形 中 的 角 关 系 变换 到 了 规则 
的 球面 上 ， 但 是 它 仍 然 为 三 维 图 形 ,笨重 的 球 音 装置 不 便于 使 用 . 
球面 投影 的 重要 性 在 于 它 是 各 种 平面 投影 的 过 渡 和 和 桥梁， 并 且 可 
以 帮助 初学 者 理解 平面 投影 中 的 各 种 关系 。 以 启发 由 二 维 图 形 到 
三 维 图 形 的 想象 外. 


二 、 极 射 投影 


极 射 投影 是 将 球面 投影 转化 为 平 而 图 形 的 一 种 变换 方法 。 可 
以 借助 于 图 8-7 说 明 如 何 进 行 这 种 变换 。 图 8-7 中 的 参考 球 上 有 
两 个 极点 Pi 与 P,, 参 考 球 心 为 0, 欲 作 极 射 投影 ， 先 在 球 关 上 取 
一 点 5, 放 上 投影 光源 ,然后 垂直 于 直径 05 任意 放 投影 面 。 图 中 
给 出 的 两 个 投影 面 一 个 过 球 心 0, 记 为 (1) 面 , 另 一 个 与 球 相 切 于 


图 串 亦 


图 8-7 球面 投影 与 极 射 投影 ,参考 球 心 为 0， 

投影 光源 在 球面 上 的 5 点 ,投影 面 垂直 于 05, 其 

中 (DD) 过 球 心 、(HI》 与 球 相 切 于 司 。 取 投 影 面 

《D 时 极点 P,、P， 的 投影 为 P,:、P,;， 基 贺 为 

BCD; 取 投影 面 (11) 时 ?,,P， 的 投影 点 为 P,,、 
?5， 因 图 面 限制 未 画 出 基 回 
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OW 


转化 为 狠 


投影 面 过 参考 藉 心 ) 极 射 投 影 上 的 极点 为 辜 真 线 与 


-8 ”球面 投影 与 极 射 投影 之 闻 的 关系 
投影 面 的 交点 


《ay 立方 晶 系 主要 时 面 的 球面 投影 ; Cb) 球面 投影 


射 授 影 y 
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入 , 记 为 (ID 而 . 己 - 点 的 极 射 投影 点 就 是 直线 SP 、SP, 与 投影 面 
的 交点 ,对 投影 面 (有 为 Ps 与 Ps 对 投影 面 (II 为 Ps 与 Po. 可 以 
把 参考 球 想象 成 不 透 光 的 党 球 ,内 在 极点 P 与 PB 处 有 两 个 透 光 
洞 , 因 此 只 有 两 条 由 光源 3 发 出 的 光 能 照 到 投影 画 上 ， 向 时 ,投影 
面 上 必须 留 下 与 0S 想 答 直 的 大 贺 (4BCD) 的 投影 , 称 其 为 极 
射 投影 的 基 圆 自然 ,对 投影 而 (1), 共 人 巍 距 是 48CD 本 身 , 对 投 
影 面 (11), 它 将 是 48CD 上 名 点 与 3 但 过 的 直线 与 鲁 《 划 ) 的 交 
线 , 图 8-7 中 并 未 给 出 。 国 时 应 逆 着 投影 光源 二 观察 极 射 投影 ， 

图 8-8 给 十 了 立方 晶 系 中 主要 晶 临 的 球 身 投影 (a) 与 极 射 投 
影 (b)。 图 8-8《b) 中 的 投影 面 过 参考 球 心 。 由 琶 线 表示 的 直线 
为 投影 “光线 ”， 极 射 挫 影 上 的 极点 就 是 这 些 左 直 线 与 投影 面 的 交 
点 ， 从 图 8-8(b): 可 以 看 出 , 当 投 影 光 源 放 在 (001) 极 点 处 上 时、 内 
有 在 上 半球 面 上 的 极点 的 投影 才 在 基 贺 内， 而 下 半球 面 上 的 极点 
的 投影 必然 在 基 圆 外 .。 人 不过、 可 以 分 别 把 投影 光源 放 在 (001) 和 
(001) 处 作 两 次 投影 ,从 而 在 投影 面 的 两 侧 分 别 记录 了 上 半球 与 下 
半球 面 上 的 极点 ,两 部 分 投影 的 裤 点 用 不 同 的 记号 标记 。 这样 ,就 
可 以 在 基 贺 内 表达 整个 球面 上 的 极点 了 、 

球面 投影 上 极点 或 迹 点 的 极 射 投影 分 别称 为 极 射 投影 中 的 极 


5 


图 8-9 ” 语 痕 的 极 射 投影 
(a)》 试 样 表面 上 的 疫 迹 4B; Cb) 4B 在 极 射 投影 上 的 表 承 


。 TY7。 


图 8-19 球面 上 的 大 ,小 圆 的 讼 射 投 影 
《saJ、(b)、(e) 为 大 加 的 极 射 没 影 ?《d)、(e)、Gt) 为 小 加 的 级 射 琉 影 
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点 或 迹 点 ， 

试 样 才 面 上 的 痕迹 ,图 8~-9(a) 中 的 48 线 , 如 滑 移 线 , 这 和 牛 ， 
沉积 物 等 : 当 试 样 表面 与 投影 面 平 行 时 , 它 为 极 射 投影 的 一 条 直径 
与 基 贺 的 交点 , 即 图 8-%b) 中 的 4、,8 点 ， 

图 3-10 利用 图 和 解 的 方法 说 明 当 球面 投影 上 的 大 画 和 小 贺 相 
对 投影 而 有 不 周 取向 时 的 极 射 投影 图 形 。 与 投影 耐 稚 直 的 大 圆 的 
极 射 投影 为 过 基 圆 中 心 的 一 条 直线 ,如 图 8-10(a) 所 示 ; 与 投影 面 
平行 的 大 贺 的 极 射 投影 为 投影 的 基 圆 ,如 加 8-10(b) 所 示 ; 与 投影 
面 成 一 定 倾 度 的 大 圆 ， 投 影 成 极 射 投 影 上 的 一 条 经 线 , 如 图 8-10 
fc) 所 示 ， 图 8-10 (4),(e) 和 (f) 分 别 表示 球面 上 的 小 央 与 投影 
面 平行 、 垂 直 和 各 倾斜 时 的 情况 ， 它 们 分 别 形成 极 射 捞 影 上 的 同心 
几 , 纬 线 和 任意 小 贺 , 但 是 图 8-10(f) 中 极 射 投影 上 的 小 病 中 心 不 
再 是 球面 投影 上 的 小 区 中 心 。 总 之 ， 球 面 上 的 大 图 极 射 投影 后 仍 
为 大 回 , 球 画 上 的 小 贺 投 影 后 仍 为 小 僵 ， 


三 、 匡 氏 网 与 极 网 


前 面谈 到 ,要 用 球面 投影 解 晶体 学 问题 ,应 使 它 与 球面 经 纬 线 
网 相配 合 ;同样 ,要 用 极 射 投影 解 晶体 学 问题 ， 必 须 有 与 其 配合 使 
用 的 面 网 一 一 吴 氏 网 和 极 网 。 

图 8-11 和 图 8-12 分 别 给 出 了 吴 氏 网 和 极 网 ， 它 们 都 是 球面 
经 纬 线 网 的 极 射 投影 图 ， 如 果 把 投影 光源 放 在 赤道 上 ， 按 极 射 投 
影 的 规则 去 作 , 就 获得 吴 氏 网 ;如 果 把 投影 光源 这 在 球面 经 纬 线 网 
的 南北 极 ,就 获得 极 网 。 球 面 经 纬 线 网 上 的 经 、 纬 线 投影 后 仍 称 为 
经 纬 线 。 吴 氏 网 上 的 经 线 是 南 一 北 根 走向 , 纬 线 是 东 一 西 走向 ; 极 
网 上 的 经 线 是 辐射 状 , 纬 线 为 同心 加 

下 面 介绍 吴 氏 网 和 极 网 的 基本 用 法 。 为 了 清楚 起 见 ， 规 定 以 
字母 N、S、W、E 分 别 表示 极 射 投影 图 的 北 \ 南 、 西 \ 东 。 
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图 8-11 吴 氏 网 


图 8-13 所 示 的 极 射 投影 上 有 P,、P; 两 个 极点 .现在 介绍 如 ， 
何 利 用 吴 氏 网 测 晤 这 两 个 蝶 面 之 间 的 夹 角 ， 为 此 ， 首 先 将 极 射 投 
影 图 绘 在 描 图 纸 上 , 让 它 与 半径 相同 的 吴 氏 网 重合 , 并 将 它们 的 中 
心 钉 在 一 起 ;转动 投影 ,使 欲 测 的 两 个 极点 落 在 局 一 条 经 线 上 ， 如 
图 8-13(b) 所 示 , 读 出 现 极 点 间 的 纬度 差 , 就 是 它们 之 间 的 夹 角度 
数 。 图 8-13 所 示 的 两 极点 P、P, 之 闻 相 距 30° 角 、 1 

8-14 中 给 出 晶体 的 两 个 极点 4 和 8,， 杰 了 解 晶 体 绕 NS 
轴 反 时 针 转 60° 后 的 位 置 ,为 此 ,将 投影 的 NS 轴 与 吴 氏 网 的 南北 
极 重合 ,然后 让 级 点 A4,8, 沿 各 自 所 在 的 纬 线 反 时 针 转 60°, 就 获 


每 了 晶体 转动 后 祖 应 的 极点 位 置 4 与 Bi。 由 于 4， ed 
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在 投影 的 正面 ,极点 以 “四 "标记 ; Bi 在 投影 的 背面 ， 因 此 以 “日 ” 
标记 ,而 Bi 的 反方 应 B; 在 投影 的 正面 ， 

' “ 当 晶 体 绕 投影 面 法 线 转 动 时 ,极点 的 轨迹 在 一 个 个 同心 名 上 ， 
图 8-15 给 出 晶体 绕 投影 面 法 向 反 时 针 转 动 50° 前 后 的 极点 P， 
Pp,,P, 和 Pi\Pi\P;, 

! 下面 讨论 如 何 利 用 吴 氏 网 完成 最 体 绕 与 投影 面 有 一 定 倾 度 的 
轴 的 转动 。 为 此 ,首先 把 转动 分 解 成 丽 个 分 转动 , 即 一 个 绕 投 影 面 
法 线 的 转动 和 一 个 绕 基 留 直径 的 转动 、 这 一 屋 况 证 我 们 以 图 8-16 
(a) 中 般 点 4 绕 极 点 Bi 的 转动 为 例 加 以 说 明 。 首 先 将 投影 蒙 在 

匡 民 网 上 ， 让 转轴 Bi 落 在 赤道 上 ， 再 让 B, 转 到 投影 中 心 成 8 


ij + i? 


图 8-13 两 极点 之 闪 的 角度 测 重 
《s)》 板 射 投影 上 的 两 极点 Pl 与 P; 《(b) P 与 P; 之 间 夹 角 的 测量 


名 让 


XS 
SS 


S 


图 8-14 屁 体 绕 NS 轴 转 动 前 后 的 极点 位 置 4、3, 与 
44、 甩 ，“ 国 ”代表 极点 在 投影 的 正面 ,“ 合 ” 代 表 
极点 在 投影 的 背面 ，8; 与 5 为 间 一 最 面 的 两 个 

极点 es 


图 8-15 晶 休 统 投 影 面 法 线 转 动 前 后 的 极点 位 置 P,、P,,P, 与 下 .PP 


“3 


图 8-16 晶体 纱 倾 斜 炸 转动 时 的 极点 运动 
《3) 转 铀 B， 刁 报喜 4， 的 位 置 ; (DD 村 动 过 如; 《他 转动 结 暴 ， 
7 
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44 也 党 其 所 在 纬 线 辣 方向 转动 相同 的 度数 达到 4,, 图 8-16(b) 中 
所 示 的 情况 为 反 时 针 转 动 438“， 这 有 时, 晶体 可 以 绕 8, 转动 所 要求 
的 度数 ,例如 吴 肘 针 转 40°, 极 点 4 达到 4 位置 ， 为 了 使 转轴 的 
初始 位 置 复原 ,再 让 8B, 反 转 到 Bi 的 位 置 , 记 为 8,, 同时 妈 相应 
地 转 到 4, 位 置 . 图 18-16(c) 表示 了 极点 4 绕 B, 轴 时 针 转 
40° 的 结果 、 即 A 绕 轴 8, 转动 肝 ,4 是 沿 小 贺 A D 在 运动 ， 
小 贺 上 备 点 与 B 成 等 第 度 , 但 小 圆 的 几何 中 心 不 是 B, 而 是 C。 


… 图 8-17 同一 得 面 的 极点 a 与 面 痕 4 之 间 关 系 的 极 射 投 
影 表 示 , 景 带 轴 与 态 带 之 阅 也 存在 此 种 关系 


局 一 遇 面 的 极点 : 与 它 的 面 瘦 4 之 间 存 在 如 图 8-17 所 示 的 
关系 见 极 点 与 面 痕 之 间 处 处 曙 90°, 或 者 说 ， 面 痕 是 了 距 极点 90° 
的 一 条 经 线 、 晶 带 与 晶 带 轴 之 问 也 存在 图 8-17 所 示 的 关系 ， 如 
果 a 为 带 轴 Inv zz] 的 迹 点 , 则 上 凡 属 此 晶 带 的 晶 而 , 它们 的 极点 必 


然 落 在 大 照 4 上 ;此 时 称 4 为 晶 带 大 图 。 
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为 了 引起 初学 者 的 注意 ， 现 将 上 述 吴 氏 网 的 基本 用 法 强调 如 
下 : 

1. 利 用 吴 氏 网 测量 极 射 投影 上 两 极点 之 间 的 角度 时 ， 必 须 先 
将 滑 极 点 转 到 吴 氏 网 的 同一 条 经 线 上 ,再 读 出 它们 之 疮 的 毕 度 差 ， 
就 是 它们 之 阅 的 夹 角 度数 ,如 图 8-13 所 示 . 

2, 晶体 绕 任 一 轴 转 动 时 ， 转 动 前 后 各 极点 之 间 的 关系 忘 不 改 
变 . 因此 , 当 晶 体 转动 时 ,极点 的 转动 应 按 一 定 的 规则 进行 : 

@@ 当 晶体 绕 基 圆 直 和 低 转 动 时 ， 转 轴 应 与 吴 氏 网 的 南 、 北 极 重 
合 , 并 让 各 个 极点 都 沿 自己 所 在 的 纬 线 同 向 轰动 相 辣 的 度数 ,如 图 
8-14 所 示 。 

国 当 晶体 绕 投 影 而 的 法 线 转 动 时 ,转轴 应 与 长 网 的 中 心 罩 合 ， 
并 计 各 个 极点 都 沿 自 己 所 在 的 纬 线 同 疝 转 动 相同 的 度数 ， 如 图 
8-15 所 示 。 

命 当 晶体 绕 倾 斜 轴 转 动 时 ， 应 把 它 分 解 成 一 个 绕 基 圆 直径 的 
转动 ,一 个 绕 投 影 面 法 线 鬼 续 动 ,如 图 8~16 所 示 . 

3. 同一 晶 面 的 极点 和 面 痕 之 闻 的 关系 如 图 8-17 所 示 , 即 面 痕 
为 与 极点 租 距 90° 的 一 条 经 线 。 蜡 带 大 加 与 带 轴 迹 点 之 间 也 存在 


四 、 标 准 投 影 


标准 投影 是 以 低 指 数 的 曲面 平行 于 投影 现时 ， 晶 体 中 主要 晶 
面 或 卓 向 的 投影 ， 以 平行 投影 面 的 晶 面 或 三 直 投 影 折 的 方向 定名 
标准 投影 ,也 就 是 以 基 融 中 心 的 极点 或 迹 点 者 数 定 名 标准 投影 , 例 
如 图 8-18 为 立方 系 的 001 标准 投影 , 图 8-19 为 轴 比 cje 一 1.86 
的 六 方 最 系 的 (0001) 标 准 投影 。 对 于 立方 最 系 , . 占 于 它们 的 唱 面 
与 曲面 法 线 词 名 ,所 以 晶 面 与 晶 问 的 标准 投影 相册 ,因此 在 标准 投 
影 名 称 上 不 以 特定 的 括号 表示 。 而 对 于 六 方 员 系 和 其 他 非 立 方 虞 

ok66 。 
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痢 8-18 立方 晶 系 的 001 标准 投影 


系 , 晶 面 和 日向 的 标准 投影 不 同 ， 图 8-19 表示 的 是 某 六 方 曙 系 的 
晶 乔 的 标准 投影 。 一般 情况 下 ， 标 准 投影 上 所 包 食 的 最 高 指数 为 
7。 


、 ”在 给 定 晶体 轴 比 或 阵 胞 尺寸 后 ， 就 可 以 利用 第 九 章 中 的 公式 
计算 出 各 个 晶 面 之 疗 的 夹 角 ， 然 后 异 助 子 匡 氏 网 绘制 出 所 需要 的 
标准 投影 利用 晶体 对 称 性 和 品 带 方程 可 以 简化 绘制 标准 投影 的 
过 程 ， | 

表 8-1 给 出 立方 蝇 系 中 各 主要 蜡 面 之 间 的 夹 角 ， 现 以 立方 晶 
系 的 001 标准 投影 为 例 , 扰 要 说 明 其 绘制 过 程 ，001 标准 投影 ， 自 
然 801 极点 在 基山 中 心 ， 根 据 立 方 晶 系 中 各 {19} 极点 之 闻 的 关 
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图 8-19 六 方 最 系 的 (0601 ) 标 准 投影 ， 轴 比 cja 一 1.86 


系 , 即 相互 之 闻 曙 90°, 可 以 方便 地 把 它们 放 在 标准 投影 上 ， 如 图 
8-20 所 示 。 利 用 立方 蜡 系 中 晶 耐 与 晶 向 同名 的 特点 ， 可 以 在 图 中 
绘 出 各 《100; 晶 带 的 晶 带 大 圆 、 利 用 晶 带 方程 : 
hu ko lw 0 
即 当 晶 带 轴 为 [wv w] 了 时 , 凡 属 该 晶 带 的 蜡 面 (#1) 都 满足 此 方 
程 。 所 以 姻 果 《有 如) 与 (名 有 及 ) 最 面 属 于 [wv w] 晶 带 , 则 
(十 名 名 十 如 上 十 刁 ) 最 面 也 属于 [wvw] 最 带 . 于 是 在 (100》 
瞄 带 大 加 上 ， 任 意 丙 {100} 极 点 之 间 都 存在 一 个 {110} 极 点 。 并 且 
可 以 由 特定 的 {100} 指 数 确定 特定 的 {110) 指 数 ， 例 如 在 (100) 与 
《010) 极 点 之 疗 存 在 一 个 (110) 极 点 。 fl110} 极 点 的 基体 位 置 则 由 | 
- | 
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图 8-20 立方 晤 系 中 00t 标准 投影 中 的 {10 叶 极点 及 人 007 晶 杏 大 油 


表 8-1 立方 晶 系 中 各 主星 昌 竺 之 问 的 夹 角 


0.08 
45.00 
34.74 
26.56 
35.26 
48.19 
18.43 
25.24 
33.69 
36.70 
43.31 
46.51 
50 .24 
14:04 
439.47 


0.00 
3$.26 
18.43 
30.00 
19.47 


角度 


9 和 ,08 
0.00 


63.43 
65.90 
70 .53 
1.56 
72.45 
56.31 
57.69 
60.98 
76.74 
64.76 
73.96 
76.37 


0.00 
$90.00 
50 .77 
54.74 


90.00 


90.08 


28 .09 
74.50 


$0.08 


90.00 


71.56 

73.22 90.00 
76.37 90.00 
63.43 77.08 
90.00 


站 


11! 


210 


211 


S51,89 72,.02 90.00 


36.87 53-13 66.42 
43.09 56.79 79.48 
41.8t 53.40 63.43 
31.95 45.00 64.90 
47,61 66.14 B82.25 
29.74 41.91 的 .25 


33.21 53.30 61.44 


40.60 49,40 64,29 
44.10 59.11 72.07 
40.29 18.13 67.58 
29.80 4U.60 49.40 


42.45 50.77 71,56 


33.56 48.19 60.00 
35.26 47,.12 65.90 
49,80 58.91 75.04 
42.39 60,50 75.75 
37.57 55.52 63.07 
29.20 40,20 49.11 


26.98 53.%5 60.32 
41.47 €4.0Y 79,.20 
-29.50 52.46 64.20 
46.12 53.55 60.32 


79 .11 


了 8 ,4 在 
90.00 
72 .65 
73.57 


68.15 
68 .99 


77.47 
834.11 
73.38 
64.29 


77.,83 


70.53 
74,21 
82.58 
90.00 
83.50 
56.94 


72.72 


69.62 
72.72 


90.08 


90.00 
351.87 


75.64 
83.14 
83.77 


84.53 
77.47 


B83.95 


80.49 
82.18 


70.89 
78.58 


79.98 
78.58 


续 录 8-1 


77.40 3833.74 


B4.32 


“35,01. 


84.48 


续 表 8-1 


BRT AR! | 度 
io 
221 | 221 0.00 27.27 38.94 63.61 83.62 90.00 
310 32.51 42.45 58.19 65.06 83.95 
311 25.24 45,29 59.83 72.45 84.23 
320 22.41 42.30 #49,.67 68.30 79,34 84-70 
321 11.49 27,02 36,70 57.69 63.55 74.50 79.74 B4.B? 
322 14.04 27.21 49.70 66,16 71.13 75.96 90.40 
331 6,21 32.73 57.64 67,52 85.61 
332 5.77 22.50 44,71 #€0.17 69.19 8&1.83 85.92 
410 36.06 43.31 55.53 60.98 80.69 
411 30.20 45.00 Sl.06 56.63 66.87 71.68 90.00 


310 310 0.00 25.84 36.87 53.13 72.54 84.26 
311 |.17.55 40.29 55.10 67.58 79.01 90.00 
320 15.26 37.87 52.12 $8.25 74.74 79.90 
321 21.62 32.31 40.48 47.46 53.73 59.53 65,00 75.31 
B35.15 90.00 
322 32.47 46.35 52,15 57.53 72,13 76.70 
331 29.47 43.49 54,52 64.20 90.00 
332 36.00 42.13 52,64 61.84 66,14 78.33 
410 4,40 23.02 32.47 57.53 72.13 76.70 85.60 
411 14.31 34.93 58.55 72.65 81.43 85.72 


311 311 0.00 35.10 50.48 62.96 34.78 
330 | 23,09 41.18 54.17 65.28 75.47 B53.20 
321 14.76 36.31 49.86 61.09 71,20 $80.72 
322 18.07 36.45 48.84 59.21 68.55 85.81 
331 25.94 40.46 5S1.50 61.04 69.76 78.02 
332 | 25.85 39.52 50,00 59.05 67.31 75,10 90.00 
4t0 18.07 36.45 59.2t 68,55 77.33 85,81 


431 5.77 31.48 44.7§ 55.35 64.76 81.83 90.00 
320 ， 320 0.00 22.62 46,19 62.51 67.38 72.08 
321 15.50 27.19 35.38 48.15 53.63 58.74 68.24 72.75 
77.15 85.75 90.00 68.24 72.75 


322 29.02 36.18 47.73 70,35 82.27 90.00 

331 17.36 45,58 55.06 63.55 79.00 

332 27.50 39.76 44.80 72.80 79.78 90.00 

410 19.65 36.18 42.27 47.73 597,44 79.35 78.36 82.27 
411 23,76 44.02 49.18 370.92 86.25 


321 321 0,00 21.79 31.00 38.21 44.41 49.99 64.62 69.07 
73.40 85.90 

322 13.51 24.84 32.57 44.52 49.59 6563.01 71.09 78.79 
82.55 $6.28 

331 11.19 30.85 42.63 52.18 60.63 68.42 75.80 B2.96 


332 14.38 24.26 31.27 42.20 55.26 50.15 #62.88 73.45 
80.16 83.46 86.73 

4i0 24.84 32.57 44.52 49.59 54.31 63.01 6€7.11l 71.09 
82.55 86.28 

411 19.10 36.02 40.89 46.14 50.95 55,.46 67.79 71.64 


75.40 79.11 86.39 \ 


续 坊 3- 


站 mw | 角度 


322 0.00 19.75 $8.03 61,93 76.39 86.63 
338 18.93 33,.42 43.67 59.95 73.85 80.97 86,31 
332 10.74 21.45 55.33 68.74 71.92 87.04 
410 34.57 49.68 53.97 69.33 72.90 
| 411 23.84 42.00 46.59 59.04 62.79 66.41 80.12 


331 | 33] 0.00 26.52 37.86 61.73 80.91 86,98 
332 11.98 28.31 38.50 54.06 72.93 84.39 90.00 
410 33.42 43.67 3532,26 59.95 67.08 86.8I 
411 30.09 40.80 57.27 64.37 77.51 $83,79 


332 332 0.00 17.34 S0.48 #65.85 79.52 82.16 
4]0 39,1f 43.67 55.33 58,86 62.26 75.02 
411 31.32 45.29 49,21 $5.75 66.30 69.40 84.23 


410 410 0.00 19.75 28.07 61.93 376.39 86.63 90.00 
411 13.63 30.96 62.78 73,39 80.12 90.00 


411 411 0.00 27.27 38.94 60.00 567.12 $6.82 


表 8-1 中 的 角度 数 确定 。 图 8-21 中 以 对 称 图 形 表 示 了 {110} 各 极 
点 的 位 置 ,并 且 给 出 了 各 个 (110) 晶 带 大 加 同样 ,{111} 极 点 应 在 


8-21 ”001 标准 投影 中 的 { 110} 极 点 与 <110) 晶 还 大 局 
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图 8-22 立方 晶 系 的 标准 投影 
(a) 001 标准 投影 ;(b) 011 标准 投影 
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几 8-23 计算 机 帕 动 绘制 的 s-su 的 (001) 标 赣 投 党 


Cab 


{100} 与 {110} 极 点 所 在 的 晶 带 大 贺 上 ， 这 就 是 图 8-22(a) 中 的 三 
次 轴 位 置 。 以 类 僻 的 方法 可 以 求 出 {112},{113}…… 等 其 他 一 系 
列 极 点 位 置 .图 8-22 给 出 仅 包含 {100} {110} {111} 极点 的 001 ， 
和 011 标准 投影 。 001 标准 投影 以 100 为 轴 须 时 针 转 45° 就 获得 
011 标准 投影 。 

目前 已 有 各 式 的 计算 机 程序 ,自动 地 计算 各 晶 面 闻 的 夹 角 ,并 
绘制 出 标准 投影 。 1985 年 潘 金 生 * 发 表 了 基于 心 射 投影 和 旋转 倒 
易 坐 标 系 的 多 用 程序 ， 构 思 巧 妙 ， 图 8-23 是 利用 该 程序 绘制 的 
wu-Pu 的 (001) 标 准 投 影 . 


五 . 心 射 投影 
心 射 投影 是 把 最 休 的 球面 投影 变换 成 平面 图 形 的 另 一 种 方 


参考 球 
图 8-24 心 射 投影 的 获得 ,P 为 球面 投影 上 的 极点 (或 迹 
点 ) 心 射 投影 Pe 为 球 心 0 和 中 连 线 与 投影 面 
的 交点 ,投影 面 与 参考 球 相 切 于 N 
注 : 金属 学 报 Vel. 21, Ne5, (1985) 
i174* 
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图 8-25 大 加 和 小 圆 的 心 射 投影 
〔@)、GpD)、(c)》 分 别 为 几 种 天 是 的 心 诸 投影 与 投影 图 ; (d)、(e)、 
《f》 分 别 为 几 种 小 区 的 心 射 投影 与 投影 图 


式 ， 它 的 作法 是 将 投影 光源 放 在 参考 球 心 ,投影 面 与 参考 球 相 切 ， 
加 8-24 中 参考 球 与 投影 面相 切 于 N 点 ,投影 光源 与 晶体 都 在 球 心 
0 处 .极点 (或 迹 点 )P 的 心 射 投影 就 是 OP 连 线 与 投影 面 的 交点 
Pe，。 平行 了 投影 面 的 大 圆 和 球 心 的 连 线 与 投影 面相 交 于 无 穷 远 


0 * 17$* , 


处 ,如 图 8-25(a) 所 示 , 其 他 大 圆 的 心身 投影 都 是 直线 ,如 图 8-25 

《b) 和 {(c) 所 示 。 小 圆 的 心 射 投影 是 二 次 曲线 。 小 圆心 在 直线 ON 

上 时 ,其 心 射 投影 为 图， 如 图 8-25(4d) 所 示 ; 小 圆心 在 与 投影 面 平 

行 的 直线 上 时 心 射 投影 是 双 曲 线 , 如 几 8-25(e) 所 示 , 其 他 情况 是 
椭 贺 或 抛物 线 ,和 如 图 8-25(f) 所 示 ， 

图 8-26 是 球面 经 纬 线 网 的 心 射 投影 , 称 为 心 射 投影 网 ， 轿 中 

的 分 度 为 10°, 参考 球 半 径 为 zzm， 心 射 授 影 网 与 心 射 投影 的 关系 
与 吴 氏 网 和 极 射 投影 的 关系 相同 ， 


sz 


图 8-26 心 射 投影 网 ;10 分 度 ,参考 奈 半 径 为 2c 地 


六 、 极 射 投影 的 应 用 


极 射 投影 在 表达 晶体 对 称 性 .取向 、. 解 衍射 谱 和 研究 晶体 的 形 
变 , 相 变 过 程 及 找 述 力学 ,物理 ,化 学 性 质 的 各 向 异性 等 方面 ,都 有 
广泛 的 应 用 。 


(一 ) 最 体 对 称 性 的 描述 


加 8-27 (a)、(b) 分 别 为 六 方 晶 系 与 立方 晶 系 中 的 6/m 21 mm 
2jm 与 4/m3.2/ 2 点 群 , 图 (a) 中 给 出 了 6 个 与 六 次 轴 平 行 的 对 


a 176 。. 


(8) (b) 


图 8-27 六 方 晶 系 的 6jm 2/jm 2/m 点 群 和 立方 系 的 
41/zm 了 21m 点 群 
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图 8-28 点 群 的 极 射 投影 
《e) 5jm 21m 21m 点 群 的 投影 ;】《b) 41m 了 21m 点 群 的 投影 


称 面 ，6 个 在 对 称 面 上 且 与 六 次 轴 垂 直 的 二 次 轴 和 一 个 与 六 次 办 
犬 直 的 对 称 面 ; 栈 (b) 中 给 出 了 3 个 四 次 轴 ，4 个 三 次 轴 , 6 个 二 
次 轴 和 9 个 对 称 面 的 立体 图 形 。 而 图 8-28 是 对 应 于 图 8-27 立体 
图 形 的 极 射 投影 图 。 它 们 实际 上 都 是 (001) 标 准 投影 。 两 图 相互 
比较 可 以 腹 由 ， 利 用 极 射 投影 表示 晶体 的 对 称 性 要 比 用 立体 图 形 
清楚 得 多 。 因 此 , 我 们 不 得 不 在 第 五 章 中 提前 使 用 了 极 射 投影 ， 


" 37.° 


图 8-29 ”立方 晶 系 的 113 标准 投影 ,图 中 的 实 线 ,虚线 和 
点 画 线 分 别 表示 三 个 最 带 大 网 ,RR、0、P 分 别 为 
它们 的 带 轴 


(二 ) 解 品 体 学 问题 
1, 求 标准 投影 上 某 一 点 的 指数 
图 8-29 是 立方 晶 系 的 113 标准 投影 ， 图 中 的 P 点 是 两 个 大 
圆 的 交点 ( 实 线 与 虚线 ), 下 面 介绍 求 了 点 指数 的 方法 : 
(1) 利用 P 点 是 两 个 大 贺 的 交点 这 一 条 件 和 晶 带 方程 ， 可 以 
求 出 了 点 的 指数 4 下 
由 晶 带 方程 得 知 ,在 周一 条 晶 带 大 圆 上 的 各 极点 之 间 , 其 指数 
应 有 下 述 规 律 | 
h == mh nh 
太 rn 
l= mi 土 a 
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其 中 mw、n 必 为 整数 。 对 于 实 线 所 示 的 唱 带 大 圆 ， 取 如 和 有 上 为 
011 :入 和 六 为 11i, 于 是 : 
当 水 一 1， ”一 1 时 hl = 172 
仿 二 2，% 一 ] 了 肝 Akl = 133 
m3, n=~1 有 时 AR = 144 
纺 一 1 ，# 一 2 讨 hkl — 233 
六 二 3， 一 2 时 hk 一 255 


对 于 虚线 所 未 的 晶 带 大 圆 , 取 页 可 为 121， hakaly 为 112, 千 是 以 
同样 的 方法 可 以 得 到 
HRI =n QT3, 134, 255:..... 

因此 ,判断 P 点 的 指数 为 255。 

(2》 利 用 立方 而 系 中 蝇 向 与 蝇 重 之 问 同名 的 特点 ， 可 将 辕 
8-29 中 的 各 极点 也 团 作 最 带 轴 。 

羽 己 点 为 鹿 带 轴 ， 其 相应 的 晶 带 大 画 以 点 画 线 表示 ， 其 上 有 
一 极点 尺 是 实 线 所 示 的 昂 带 大 曾 的 带 轴 ， 指 数 为 011。 而 虚线 所 
示 的 晶 带 的 带 轴 8 也 在 点 画 线 大 圆 上 ， 利 用 晶 带 轴 I nvw] 与 晶 带 
面 指数 《 研 ?1) 之 间 的 关系 有 : 


| ti hk 
HUW m ; 
|， | 15 | 
可 以 得 到 日 点 的 指数 为 531。 此 时 ， 可 以 看 次 利用 上 式 求 得 P 点 
的 指数 为 255. 


《3) 如 果 能 象 图 8-30 立方 蜡 系 001 标准 投影 那样 ， 测 得 P 
点 与 1100} 人 向 极点 之 问 的 夹 第 中。 利用 : 


有 ; 
四 二 7 多 


1 
W 让 十 克 十 已 
sd 
W 丰 十 如 十 天 
人 
VR 二 + 二 


cos 56° 一 


cos 60° = 


于 是 : 
hiRil = cos60°: cos48°: cos56° 
一 0.500:0.669:0.559., 
由 P 点 指数 近 于 687 


图 8-30 立方 晶 系 的 001 标准 投影 ,图 中 给 出 了 P 感 导 
三 个 {100} 面 极点 之 间 的 实 稻 


2. 迹 线 分 析 
(AD) 面 的 迹 线 是 指 (4) 面 与 试 样 表 面 (pqr) 的 交 线 . 
Luvw] 方 向 的 迹 线 是 捐 Luvw] 方向 在 试 祥 表面 上 的 投影 。 迹 线 分 
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析 是 利用 极 射 投影 寻求 迹 线 , (hk7) 加 二 (Wy 全 起 生生 和 
面 指 芍 之 间 的 关系 。 

例如 已 知 某 立 方 晶 系 试 样 的 表面 指数 为 (122), 又 能 在 试 样 表 
面 上 观察 到 迹 线 483 ,并 且 测 得 48 与 试 样 楼 NS 之 间 的 夹 角 为 
30%。 可 以 在 122 标准 投影 上 表达 上 述 结果 ， 如 图 8-31 所 示 。 迹 
线 48 的 极 射 投影 应 为 4、8 两 点 ,但 为 了 后 续 作 图 方便 ,给 出 48B 
直线 . 于 是 产生 迹 线 48 的 蝇 面 极点 应 在 48 的 垂直 线 CD 上 . 
例如 (123 面 的 面 痕 与 基 圆 交 于 4、8B， 所 以 它 与 试 样 表 面相 交 可 
以 产生 迹 线 48.(001)、(121) 面 等 都 可 以 产生 迹 线 48. 因 此 ,只 
有 当 再 测 得 另 一 条 不 同方 向 的 〈4k7) 面 迹 线 时 , 才能 确定 (4&i) 
政 的 指数 。 


图 8-31 试 样 表面 为 (122) 时 的 迹 线 分 析 ,48 为 ( 姑 门 面 
的 迹 线 ,EF 为 [sow] 方 访 的 迹 线 ,CD 为 48 的 垂 线 


按 方向 迹 线 的 定义 ,如果 图 8-31 中 EF 为 [kew1] 方 向 的 迹 
线 , 则 该 方向 的 指数 可 能 是 [1001.[211]、[1113…。 

自然 ,在 已 知 试 样 表面 指数 和 早 面 或 晶 向 指数 时 ,就 能 够 很 方 
恒 地 利用 极 射 投影 预计 它们 的 迹 线 方 位 , 


(三 ) 变形 系统 的 测定 


晶体 的 塑性 变形 主要 有 两 种 方式 一 一 滑 移 和 率 生 。 简 单 地 
涪 ,请 移 就 是 冰 层 原子 面 之 间 沿 一 定 方向 的 相互 滑动 , 称 该 原子 面 
为 滑 移 面 ,该 方向 为 滑 移 方向 (图 8-32)。 丙 者 结合 成 滑 移 系统 , 李 
生 也 是 原子 面 之 间 的 相对 滑动 ， 但 它 是 存 一 部 分 晶体 中 名 个 面 之 
间 的 协同 滑动 。 图 8-33 是 体 心 立方 金属 的 (110) 面 视图 ， 李 上 生 面 
为 (11)， 挛 生 方 向 为 (111)。 图 示 中 的 挛 晶 部 分 为 晶体 的 协同 切 
变 部 分 。 它 与 未 切 变 部 分 以 挛 生 面 为 镜 西 对 称 。 

利用 迹 线 分 析 方法 ， 可 以 测定 滑 移 
面 、 李 生 面 指数 。 下 面 以 双 面 法 为 例 加 
以 说 明 。 

在 待 测 的 晶体 《 单 晶 或 大 晶 粒 ) 上 ， 
磨 出 两 个 平面 , 如 图 8-34 (a) 中 的 4 与 
8 面 。 两 平面 的 交 堵 为 NS, 实 角 为 $， 
这 里 由 一 90". 使 晶体 变形 ,于 是 滑 移 面 
(8 分 别 在 4、B 面 上 形成 迹 线 , 4 和 
5 与 NS 楼 的 夹 角 分 别 为 和 8&。 面 4 
与 8 的 法 向 分 别 为 xX 与 Y， 

首先 以 4 面 平行 于 投影 面 ， 获 得 图 

图 8-32 滑 移 面 8-34(b), 迹 线 < 表明 请 移 面 法 线 应 在 与 

与 消 移 方 疝 其 重 直 的 直线 CD 上 ;再 使 投影 面 与 B 
面 平行 ,得 图 8-34 (c), 此 图 表明 滑 移 面 法 线 应 在 与 5 相 垂 直 的 线 
EF 上 。 图 8-34(b》 和 和 (ce) 中 外 形 的 极点 六,Y 在 不 同位 置 ,为 使 


"182" 


039“ 半生 逢 
= 


一 ”112)。 李 生 国 


8-33” 体 心 立方 金属 中 的 挛 生 , (112) 为 率 生 面 ,[T11] 
为 杰 生 方向 ， 图 面 为 〔110》 面 ， 它 生 面 两 例 的 晶体 虽 馈 
像 肥 映 
两 投影 能 相互 重合 , 需 将 图 8-34(c) 反 时 针 旋 转 90, 这 时 迹 线 5 
变 成 图 8-34(d) 中 的 虚线 ,将 图 (b) 与 图 (d) 重 合 ,获得 CD 与 EF 
线 的 交点 P。P 点 就 是 滑 移 面 的 极点 ， 


(区 ) 表示 两 部 分 品 体 之 闻 的 取向 关系 


新 四 和 老 相 , 李 生 的 两 部 分 , 单 唱 中 的 亚 量 粒 等 ， 都 存在 两 部 
分 晶体 之 冰 的 取向 关系 问题 。 此 处 , 仅 介绍 一 种 简单 的 \ 两 部 分 晶 
体 结 构 相 同 的 情况 。 这 时 ， 可 以 认为 一 部 分 晶体 是 另 一 部 分 绕 某 
轴 fwrw] 畦 一 定 角 度 的 结果 . 

4、,8 两 部 分 因 体 的 取向 由 图 8~35 中 的 极点 表示 。 极 点 指数 
的 下 盘 标 4、B 分 别 表示 它们 属于 黑体 的 哪 一 部 分 。 为 了 寻找 
4、8B 两 部 分 之 间 的 取向 关系 ， 先 找 出 两 部 分 的 同名 极点 ， 例 如 
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图 8-34 双 面 法 确定 证 移 硬 
《ay 单 晤 体 上 阿 个 相互 延 直 的 密 面 4、B 与 滑 移 面 迹 线 oa、 5; fb》 
和 (ce 分别 为 投影 面 平行 于 4 ,8 时 的 投影 ,CD 与 BF 分 别 为 迹 线 
4 与 上 少 的 副 直 线 ，(d) 中 的 号 线圈 为 反 时 针 转 动 后 的 EF 线 ;(e》 
为 转动 后 的 《c) 与 Cd) 图 形 的 重 登 ;CP 与 EF 黄菊 线 交 十 战 也 
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0014 与 001s 求 出 它们 的 带 轴 , 如 Pom， 再 过 带 轴 与 两 同名 极点 的 
中 点 作 大 两 ;同时 ,过 1004 与 100 的 中 点 与 它们 的 带 轴 Pw 也 作 
大 圆 。 于 是 两 个 大 圆 的 交点 Pr 就 是 联系 品 体 4、8 两 部 分 之 闻 
的 转轴 。 如 果 将 Pr 园 到 基 贺 上 上 ， 就 能 够 找到 两 部 分 晶体 之 间 的 
转动 角度 。 


图 8~35 利用 极 射 投影 寻找 4、B 两 部 分 晶体 之 间 的 家 
向 关系 极点 指数 的 下 角 标 4、 3 是 它们 各 自 所 属 晶体 部 
分 的 标记 
如 果 过 图 8-35 中 各 对 同名 极点 的 中 点 ,分 别 作 与 各 对 极点 正 
交 的 大 圆 , 则 它们 的 交点 也 是 Pr 


(五 ) 逆 性 变形 的 表示 


如 果 一 个 横断 面 为 4 的 单 晶 圆柱 体 , 受 拉力 P， 如 图 8-36 所 
示 , 滑 移 面 为 图 中 的 阴影 线 楷 圆 ,其 法 线 为 ON, 滑 移 方向 为 0DD 
-485 。 


0D 与 OP 成 角 为 4, ON 与 OP 成 角 为 B, 则 滑 移 面 上 的 切 应 
为 为 
os 
: /cos 由 
其 中 o 一 Pj 4, 是 4 而 上 的 应 力 ,应 力作 用 的 方向 称 为 应 力 轴 。 
作用 在 滑 移 面 上 且 能 使 其 开始 运动 的 切 应 力 称 为 临界 分 切 应 
力 , 记 为 re，zfe 的 大 小 由 晶体 的 些 质 决定 ， 不 随 外 力 的 作用 方向 
而 改变 ， 出 :; 


一 gcoslcosp 


EE 
cosacosp 
看 出 ,对 一 定 的 材料 ,一 定 的 滑 移 系统， 能 够 引起 滑 移 的 外 力 大 小 
由 4 与 罗 角 决定 , 央 由 史 体 的 取向 决定 。 当 4 一 由 一 459 和 时。 cos1 
cos 有 最 大 值 ， 于 是 , 这 时 产生 滑 移 要 求 的 外 力 最 小 。 
记 : 


t 
m= 一 cosicosp 
o 


称 m 为 斯 密 特 (Schmid) 因子 ，。 

1. 给 定 消 移 系统 、 能 够 求 出 对 应 于 切 应 力 最 大 的 应 力 轴 。 

8-37 给 出 了 面 心 立方 晶体 中 的 (111)[I01] 滑 移 系统 。 可 
以 利用 极 射 投影 找到 对 此 温 移 系统 产生 最 大 分 切 应 力 的 应 力 轴 . 
为 此 ,可 以 在 极 射 投影 上 分 别 以 (I01) 和 各 (111) 极 点 为 心 , 作 两 个 与 
它们 相距 45° 的 小 圆 , 即 图 中 的 虚线 所 示 。 于 是 两 小 圆 的 交点 4， 
就 是 所 要 求 的 应 力 轴 。 极 点 4 离 极点 (135) 最 近 。 (135) 耻 (101) 
为 44.18?", 距 (111 ) 为 16.91*?。 因 此 ， 对 于 面 心 立方 的 {111K110》 
滑 移 系 ， 或 体 心 立方 的 {110}《111) 滑 移 系 ,《135) 极 点 是 使 滑 移 系 
统 获 得 最 大 分 切 应 力 的 应 力 轴 .。 

此 种 应 力 轴 的 极点 ,也 可 以 用 另外 的 方法 获得 , 即 过 滑 移 面 极 
点 和 泣 移 方向 迹 点 , 如 图 中 的 (111) 和 [1011, 作 大 网 , 它 是 [121] 晶 


® 16* 


图 8-36 疙 界 分 切 应 力 的 计算 ，P 为 拉力 方 商 ,圆柱 单 晶 
的 横断 面 为 4， 阴 影 面 为 滑 移 面 , ON 为 其 法 线 ，OD 为 
搬移 方向 ,小 分 别 为 0D,ON 与 OP 之 间 的 实 角 
带 大 圆 ， 在 此 大 测 上 与 面 极 和 方 虑 挝 点 等 路 离 的 点 就 是 所 要 求 的 
极点 4。 
2, 给 定 应 力 轴 的 方位 , 可 以 分 析 能 起 作用 的 滑 移 系统 。 
在 立方 晶 系 的 001 标准 投影 上 ， 可 以 分 成 24 个 等 价 三 角形 . 
图 8-38 中 了 以 方 括号 内 的 数字 表示 当 应 力 轴 在 各 三 角形 内 时 能 起 
作用 的 滑 移 系统 。 例 如 , 当 应 力 轴 在 0BC 三 角形 中 时 ,能 起 作用 
的 消 移 系统 为 (111)f101] 面 心 时 ) 或 CI01)L111]( 体 心 时 )。 当 应 
力 轴 落 在 08 .0C、CB 等 线 上 时 , 则 是 线 两 边 的 两 个 三 角形 内 的 滑 
移 系 绕 都 起 作用 。 例 如 当 应 力 轴 落 在 08 线 上 时 , 滑 移 系统 [111- 
T0111 和 [711-1901 ] 启 时 起 作用 。 如 果 应 力 轴 落 在 两 个 大 圆 的 交点 
于 , 则 邻近 此 交点 的 4 个 凋 移 系统 局 时 起 作用 .例如 当 忘 力 轴 落 在 
8B 点 上 时 ,有 [111- 了 01]、{111-7T10]、{I1l1-110] 和 [Tii-101]4 个 


a 87 。 


图 8-37 对 给 定 的 滑 移 系统 ， 找 到 获得 最 大 分 
切 应 力 对 的 应 力 灿 极点 的 方法 ,虚线 足 与 41117 
和 (io01) 成 45" 角 的 小 圆 ; 4 点 为 两 小 圆 的 交点 ， 
它 也 在 过 CI01) 和 (111) 豚 点 的 晶 带 大 加 上 ,并 县 
与 (IO1) 和 (1 ) 等 距离 


渍 移 系统 同时 起 作用 。 如 果 应 力 轴 落 在 3 个 大 图 的 交点 上 ,如 C， 
则 有 6 个 滑 移 系 统 同时 起 作用 ， 厕 当 应 力 轴 落 在 4 个 人 图 的 交点 
上 尘 , 如 0, 则 有 8 个 渭 移 系统 同时 起 作用 . 

对 于 其 他 晶 系 ; 可 以 作 相 似 的 分 析 ， 例 如 对 于 Zn 等 cfa > 
1.633 的 六 方 晶 系 的 晶体 ， 通 常 只 存在 《0001)《1120〉 滑 移 系统 ， 
当 应 为 轴 在 尺 处 时 (图 8-39), 要 产生 [1120]-(0001)-[21101 双 滑 
移 。 最 然 呈 点 位 置 使 (1010) 面 处 于 有 利 二 位， 但 位 于 其 面 上 的 
《1120) 为 [1210], 它 与 丸 成 90%, 因此 (1010)[1210] 消 移 系统 不 能 
起 作用 。 
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图 8-38 应力 轴 所 在 的 位 置 与 能 起 作用 的 滑 移 


系统 ， 当 应 力 轴 在 08C 三 角形 中 时 ， 
能 起 作用 的 请 移 系统 为 (tt1JLIO1] 


图 8-39 ”Zn 等 六 方 最 系 晶体 的 [T120]-(000L)-[2110] 基 
面 双 滑 移 (应 力 轴 为 R) 和 CI010)-[I21I03-00017 
双 洪 移 ( 应 力 轴 为 对 
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只 有 当 应 力 轴 处 在 0 PT 三 角形 的 中 心 时 ， 邮 x* 处 ， 它 与 
(0001),《1010) 和 [L1210] 都 成 52° 角 , 此 时 可 以 产生 双 淆 移 (0001) 
-[12T0]-[To10]。 

3. 变 形 时 应 力 轴 的 转动 

在 实际 变形 过 程 中 ,请 移 总 不 能 自由 进行 ， 要 受到 某 种 限制 ， 
从 布 引 起 晶体 转动 。 拉 伸 时 , 由 于 夹 头 的 限制 ,使 滑 移 方向 朝 应 力 
轴 方 向 转动 ;压缩 时 ,由 于 压 横 的 限制 ， 使 将 移 面 法 线 朝 应 力 轴 方 
向 转动 。 这 种 转动 过 程 可 以 用 极 射 投影 米 表 示 。 图 8-40 为 拉 伸 
某 面 心 立方 晶体 时 ， 应 力 轴 取向 的 变化 情况 应力 轴 的 初始 位 置 
是 P, 站 时 (il1)[1011 滑 移 系 统 处 于 有 利好 位 , 刘 移 过 程 中 应 力 轴 
P 朝 滑 移 方 向 [101] 运 动 ,自然 是 沿 P 与 [101] 取 定 的 大 贺 运 动 .市 
当 应 力 轴 到 达 两 个 等 价 三 角形 的 边 上 时 ， 则 (113[I01] 各 [ITi] 


图 8-40 面 心 立方 晶体 拉 什 时 应 方 轴 P 朝 滑 移 方向 转 
动 ,引起 双 谓 移 , 最 终 位 置 为 


a 0 。 


[911] 两 个 涓 移 系 统 处 于 相同 的 优势 , 双 滑 移 开 始 。 于 是 应 力 轴 开 
始 朝 [101] 十 [011] 二 [了 12] 方 向 运动 , 当 它 到 达 [1121( 即 R) 时 , 借 
停止 运动 。 而 实际 上 观察 到 的 应 力 轴 运动 轨迹 往往 为 一 一 
3 一 下 。 也 就 是 , 当 应 力 轴 达到 终点 后 , 仍然 是 (111)5101] 滑 移 系 
统 在 起 作用 , 它 到 5 点 后 (IT1)[0111 请 移 系 统 起 作用 ,(111)[I01] 
滑 移 系统 不 再 起 作用 。 这样 往复 多 次 ,最 终 使 应 力 轴 停止 在 尺 处 . 

4. 斯 密 特 因 子 图 

1965 年 Hartley 和 Hirth 将 斯 密 特 因子 ww 一 cos lcos 几 等 
高 线 绘制 在 极 射 投影 上， 构成 所 谓 斯 密 特 因子 图 。 图 8-41 中 作 
图 时 取 请 移 面 极点 为 投影 中 心 ， 滑 移 方向 为 北极 。 利 用 这 样 一 张 


贸 8- 人 4 拉 伞 或 压缩 时 的 斯 密 特 因 子 图 
“191 。 


图 可 以 立刻 判定 所 考虑 的 滑 移 系 统 的 斯 密 特 因子 。 例 如 要 考虑 
《111)[1011 沿 移 系 时 , 可 以 将 111 标准 投影 与 斯 密 特 因子 图 重合 ， 
使 北极 为 [101]。 图 8- 和 2 仅 给 出 标准 投影 中 的 两 个 等 价 三 角形 ， 
上 方 的 三 角形 相当 于 图 8-38 中 的 08C 三 角形 。 这 时 就 可 以 判 
断 应 力 轴 为 任何 位 置 时 的 斯 密 特 因子 。 


.+ 
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图 8-42 面 心 立方 晶体 拉 仿 时 单 滑 移 系统 的 斯 密 特 因 于 图 ， 
111 标准 投影 与 斯 密 特 因子 图 重合 ,北极 为 [1o1 ] 
5, 挛 生 伸 长 和 缩短 区 的 表示 
部 体 发 生 挛 生 时 , 有 两 个 不 变形 而 &、s 和 两 个 不 变形 方向 
和 > 如 图 8-43 所 示 。& 与 &; 而 的 夹 角 为 2 由。 挛 生 过 程 是 局 面 
《 称 率 生 面 ) 上 举 部 原子 沿 方向 ( 称 挛 生 方向 ) 的 切 变 过 程 ,如 图 
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中 所 示 , 率 生 过 程 中 原 晶体 中 的 4、8、\C 位 置 分 别 移 动 到 4 、B"、 
C 位置。 变形 前 后 的 长 度 变化 是 DC > 0C，04 一 04，08 
< 03 .。 即 在 34 为 锐角 区 内 的 晶体 李 生 后 缩短 ,29 在 钝 和 角 区 内 
的 晶体 : 李 生 后 伸 长 。 


留 8-43 在 草 体 中 到 羽 0 为 心 的 球 ，6 与 7,、” 分 别 
为 训 生 时 的 亲信 木 变 形 面 可 方 疝 。 志 与 思 美人 认 
生硬 与 方向 ,* 为 挛 生 后 后 的 位 置 
对 于 六 方 覃 系 ,e se 浮 是 {10T2}.5i， 图 8-44(a)、(b) 分 别 为 
Zn(ecfa ~ 1.86) 和 Be(lcfa 一 1.58) 的 0001 标准 投影 ,投影 中 绘 
出 了 6 个 {10T2} 面 的 面 痕 。 对 于 Zn, {10T2} 与 10001) 面 之 间 的 
夹 角 是 47.1°, 所 以 在 标准 投影 的 中 心 部 分 、s 面 之 闻 的 夹 角 
24 为 锐角 ， 因 此 当 图 (a) 中 的 1、2 大 阅 为 李 生 不 变形 面 时 , 则 因 
(a) 中 的 影 线 区 为 晶体 缩短 区 ,其 他 为 晶体 的 伸 长 区 ; 而 对 于 Be， 
{10T2} 与 (0001) 面 之 癌 的 夹 角 为 42.4°, 所 以 图 (b) 中 的 影 线 区 为 
晶体 的 李 生 伸 长 区 。 因此 ，Zn 与 Be 的 李 生 伸 长 区 与 缩短 区 网 
好 相反 。 同时, 凡 c/a > MY 3 的 晶体 (0001) 标 准 投影 中 伸 长 缩短 
区 域 都 与 Zn 相同 ,而 c/a < W 3 的 晶体 ,情况 则 与 Be 相 司 。 
实际 上 ,发 生 李 生 时 可 以 是 3 个 系统 , 6 个 {10T2} 面 局 时 起 作 
用 。{1012} 大 贺 将 标准 投影 中 的 (0001)-{1010}-{1130]} 三 角形 分 


时 学 


Ph 


Ey 


Zn 
但) 人 pb) “ 


8-44 ”了 现 种 cfs 不 局 的 六 方 晶体 的 (0001 ) 标准 投影 ， 

图 中 分 别 下 字数 1、2,3、4,5、 6 标 晶 了 六 个 {012} 

大 加 ,并 用 字母 4、 B,C、 DP 标 出 这 些 大 圆 将 三 

角形 《0001)-(1010)-(1120) 分 成 的 区 域 

(a) Zn; (b) Be 

成 4 个 区 域 ,发 生 挛 生 时 ， 每 个 区 域内 的 情况 相同 ,各 个 区 域 之 间 
的 情况 不 同 , 侧 如 ， 在 Zn 标准 投影 的 《0001)-(1010)-(1120) 三 
角形 中 ,有 4\.8、C、D4 个 区 域 ， 在 4 区 内 , 3 组 挛 生 都 引起 晶体 
缩短 ,在 也 区 内 3 给 李 生 都 引起 晶体 伸 长 ， 而 在 如 区 内 3、4 初 5、 
5 两 组 李 生 引起 缩短 , 1、2 卒 生 引 起 伸 长 ,在 C 区 内 只 有 5、6 李 生 
引起 缩短 ,其 他 引起 伸 长 。Be 的 情况 与 Zn 完全 相反 。 


(六 ) 多 晶体 中 晶 粒 么 向 的 描述 


如 果 抬 多 晶体 试 样 放 在 如 图 8-7 所 示 的 参 沽 球 中 心 ， 考 察 名 
个 晶 粒 中 某 同一 指数 晶 面 的 极点 相对 外 形 的 分 布 ， 则 构成 所 谓 极 
图 .于是 ,用 极 图 可 以 措 述 多 晶体 中 各 个 晶 粒 的 取向 . 图 8-45(a)、 
《b) 分 别 为 冷 轧 Th 板 的 {111} 和 {200} 极 图 , 即 {111} 极 点 与 {200} 
-极点 相对 于 试 样 外 形 的 分 布 图 ,此 时 的 外 形 取 轧 面 与 筷 向 , 轧 面 罕 
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1200} 杉 轩 


图 8-45 Th 板 ( 冷 轧 959%) 的 {11}Ca) 和 {200}(b) 极 图 ， 
图 中 的 在 , 蜂 ; 太 .了 ; 入, 门 , 从 \]: 8 、 台 分 别 为 轧 而 与 轧 
移 是 {001 }<100>;{011}C100>; {011}<211>; {113}x<2I1> 


和 {71222}<%8152 时 的 {111} 与 {200} 极 点 位 置 


同 为 极 图 的 中 心 。 图 中 有 曲线 或 区 域 中 的 数字 为 极 的 相对 密度 数 。 
图 中 的 刍 、 故 :全 、 阳 ;和信 门 ;从 \、 章 ;e、O 〇 分 别 表示 当 塌 面 与 轧 向 为 
{901}100); {011}C100); {011}271); {113}K211) 和 {71222} 
《845》 时 的 {111} 与 {200} 极 点 位 置 ， 


(七 ) 物理 性 能 的 描述 


测试 出 单 晶 体 不 同方 癌 的 物理 性 能 ， 可 以 拒 它们 标注 在 标准 
投影 上 ,以 蝇 明 地 表示 其 变化 规律 ， 

对 于 多 晶体 材料 ， 可 以 把 物理 性 能 标注 到 带 有 外 形 坐 标的 极 
射 投影 网 上 。 8-46 的 极 射 投 表示 了 撞 压 石墨 管 e 轴 密 度 的 变 
化 规律 。 出 手 石墨 晶体 的 热 脱 胀 系数 ee > oo。 因此 图 8-46 也 是 
挤 压 石墨 管 热膨胀 系数 的 变化 规律 图 .此 图 表明 ， 挤 压 石 量 管 的 
径 向 热 脱 版 系数 最 大 . 


径 向 0.6 0.2 级 了 
1.0 0.8| 0.4) 0.1 


弄 向 
图 8-46 挤 压 石 曙 管 履 的 热 脱 胀 系数 变化 规律 ,最 大 值 取 1 


练 习 是 


1. 请 将 立方 晶 系 的 001 标准 投影 转 成 112 标准 投影 。 
2. 请 画 出 432 点 群 的 极 射 投影 图 。 
3. 请 利用 《0001) 标准 投影 拔 出 能 进行 双 消 移 [0001]-[T218]- 
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5I0103 时 的 应 力 轴 极点 位 置 。 

4. 请 利用 001 标 准 投影 , 绘 出 立方 晶体 (111) 反 由 挛 生 的 1100} 极 点 
位 置 ， 

5. 已 知 e-Fe 的 滑 移 采 统 为 {110K111》, 请 利用 斯 密 特 图 找 出 最 
利于 (110)[111] 滑 移 的 应 力 轴 位 置 ， 


复 习 题 


1. 请 说 明 球 面 投影 、. 极 射 投影 和 心 射 投影 的 关系 。 

2. 球面 投影 上 的 大 较 和 小 圆 在 极 射 投影 和 心 射 投影 上 各 是 什么 形 
状 ， 

3. 请 说 明 吴 氏 网 的 用 法 。 

4. 请 说 明 件 么 是 标准 投影 及 它 的 用 途 。 

5. 请 举例 说 明 极 射 投影 的 应 用 范 由 。 
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第 九 章 ”晶体 中 的 倒 易 变换 


从 数学 上 讲 ， 倒 易 点 阵 是 与 晶体 点 降 相关 的 一 种 几何 图 形 
一 一 点 阵 。 晶 体 点 阵 是 直接 从 晶体 结构 抽象 而 来 ; 倒 易 点 阵 则 是 
与 晶体 点 阵 一 一 对 应 ,由 晶体 点 阵 演算 而 来 ， 从 物理 上 讲 , 晶 体 点 
阵 与 晶体 结构 相关 ,描述 的 荐 晶体 中 物质 分 布 的 规律 ,所 以 说 它 描 
述 的 是 物质 空间 或 正 空间 ; 倒 易 点 阵 与 衍射 现象 相关 ,描述 的 是 晶 
体 衍射 强度 的 分 布 ,所 以 说 它 撕 述 的 是 衍射 空间 或 倒 易 空间 ， 

为 与 倒 刚 点 阵 相对 应 ,以 后 称 晶 体 点 阵 为 正点 阵 。 


一 、 倒 易 点 阵 概念 


倒 易 点 阵 也 是 几何 点 在 三 维 空间 中 有 规律 的 排列 阵 式 ， 因 为 
它 与 正点 阵 有 后 面 介绍 的 倒 易 关系 ， 所 以 称 其 为 倒 易 点 阵 。 倒 易 
点 阵 中 的 点 称 为 倒 易 结 点 ， 可 以 用 倒 易 矢 描述 其 位 置 。 与 正点 只 
一 样 , 例 易 阵 跑 就 完全 描述 了 倒 易 点 阵 的 形 萄 。 因 此 ,我 们 从 倒 易 
阵 跑 人 手 介绍 令 盟 点 阵 。 

给 定 一 个 基 矢 群 为 wa、5、e 的 正点 阵 阵 胞 , 则 必然 有 一 个 与 
它 相对 应 的 例 易 阵 胞 , 基 矢 群 为 ex 5、er ,它们 与 a、5、e 有 如 
下 关系 ; 
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bo cc*X& (9-1) 


其 中 v 是正 点 阵 阵 胞 的 体积 ，v 二 a， (Bb x ce)， 将 (9-1) 式 分 别 
点 乘 以 qa、b、e, 得 到 : 
ar-b—a.c—b*:.a~mbt.c=or.a—c*.b— 人 1 
Gy 一 站 一 | (9-2) 
(9-1) 或 (9-2) 式 都 告诉 我 们 : 倒 易 点 阵 的 qa* 三 和 直 于 正点 阵 中 的 
五 和 cj8* 垂 直 于 a 和 e; er 垂直 于 wa 和 六。 可 以 由 (9-17 工 的 标 
最 形式 求 出 各 倒 易 基 矢 的 大 小 , 即 : 


* 正 C Sin 


如 
形 
bp* csing (9-3) 
多 
cr obsiny 
vy 
其 中 ; 
9 一 45cf1 一 cosia 一 cos’B 一 cos'y 
十 2coswcosB8cosy)112 (9-4) 
Qa* ,b+ ,e* 之 间 的 夹 角 为 ; 
.es Cos 有 cosy 一 cos 
sinB siny 
本 cosccosy 一 cos 月 
osf ”一 一 一 一 一 一 9-5 
sin mw sin 7 3) 
Cos Ty* wm -co3Ccos 一 cosy 
sincgsinf 


从 正 阵 胞 与 个 易 阵 胞 的 三 个 基 矢 之 闻 的 关系 入 手 ， 可 以 作出 
与 正点 阵 相 对 应 的 俩 易 点 阵 。 图 9-1 为 三 八 晶 杀 阵 胸 ae 与 
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其 倒 易 阵 胞 基 矢 咯 之 间 的 关系 。 因 为 e* 重 下 于 aa 所 以 e* 圳 
真 本 (001) 面 。 图 9-2 分 别 给 出 单 斜 蝇 系 的 正点 阵 与 倒 易 点 阵 结 
点 在 (001) 面 和 (001)* 上 的 分 布 . 


e* : ! v 
| 。 正 点 陈 结 庶 
4 1 6 出 易 点 陈 六 点 
~ 1 
~ i 
~ 
日 
图 9-1 三 射 谨 系 疼 9-2” 单 科 晶 系 C001) 本 上 的 上 点 阵 结 点 ”@@*” 
中 的 正点 阵 基 矢 与 合 易 点 洗 线 点 “7”, 沪 后 系 中 由 
a 与 例 易 基 矢 c# at 和 这 构成 的 融 为 (001 浪 面 


由 (9-3) 和 (9-5) 式 ， 可 似 得 出 对 于 立方 蜡 系 , 正 、 倒 点 隆之 间 
的 关系 为 ; 


oy 一 8 一 1 一 905 
即 正点 阵 属于 立方 晶 系 时 ,其 倒 易 点 阵 也 属于 立方 晶 系 . 囊 9-1 列 
出 了 与 各 个 最 系 相对 应 的 倒 易 点 阵 阵 胞 的 基本 参数 。 表 中 的 参数 
表明 : 正点 阵 与 其 对 应 的 倒 易 点 阵 属 于 同一 晶 系 。 

上 述 的 公式 与 图 表 说 明 : 正点 阵 与 倒 易 点 阵 在 单位 上 是 互 为 
休 易 的 , 即 正点 阵 中 的 长 记 单 位 为 人 ， 体 职 单位 为 有 3; 倒 易 点 阵 的 
长 度 单 位 为 入 ,体积 单位 为 A 它们 的 阵 胞 形状 之 间 是 互 为 
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06 一 妈 一 * 日 一 o06 #6 =y0 06 寺 和 一 8 一 on9 9 叶 咪 06 atm + 大 .06 二 w+ 一 也 此 
, al6 一 + 一 站 
中 2 一 # 吕 = 4 了 | #7 一 和 7 == #9 = #2 二 9 二 #7 让 #9 寺 ? 7 
i RR ee 
1 Te 
zs09 二 
o06 06 (sss 0 09 o06 o06 人 
wD$09 十 
oU6 o06 ( De ise | o06 a06 | 引 一 。08[ “9 
; NN pe | 
， 2soa 十 
on06 | oa06 2D303 一 ) -so I o06 oa05 o06 市 区 
了 3 > PS09Z 士 pzso26 一 下 Ah 2 3 dS 
1 i ER i I 
人 了 . _ 本 
又 : 于 Pr Me TM, EA 4 了 
i | I EE I : T 
人 Pe ranz 十 aas 一 1 a > 1 Sn 
J 
a 
Pp 


22sso2Z + pzsoo8 一 【Ab 


o0Zi> X= 9 = Fo06 


厅 委 下 委 邹 名 埋 揣 理 管 旭 1-6 钙 


便 易 的 , 则 正点 阵 中 的 长 加 对 应 其 倒 另 点 隆 的 短 轴 ,正点 阵 中 的 短 
灿 对 应 其 例 易 点 阵 的 长 负 ; 正点 阵 中 的 锐角 对 应 其 倒 易 点 阵 中 的 
印 角 等 ， 同 时 ,可 以 证 明正 . 例 点 阵 之 间 是 互 为 倒 易 的 , 即 : 

b* x ce* 


6 一 人 -二 二 @ 0) 


其 中 v* 为 倒 易 阵 胞 的 体积 ,同时 有 


一 (9-7) 


也 就 是 说 ， 如 果 图 9-2 中 “e" 代 表 正点 阵 中 的 结 点 ， 那么 就 代 
表 鲍 易 点 阵 中 的 结 点 。 


二 、 正 . 倒 点 阵 之 间 的 倒 易 关系 


为 了 在 进一步 阐明 正 、. 傅 点 阵 之 间 的 关系 时 ,不 至 于 产生 特 号 
上 的 混淆 ， 先 在 表 9-2 中 定义 两 点 阵 之 间 相 应 量 的 符 写 。 各 重 


表 9-2 正 、 倒 点 阵 中 相应 草 的 符号 


是 的 名 称 倒 易 点 阵 中 
剖面 指数 Cuvw 
局 摧 指数 Ch 
画 间距 本 
局 向 到 点 陈 多 量 本 
局 向 长 度 盐 点 阵 矢 量 长 度 0 


hki 


结 点 位 置 


之 间 有 下 述 重要 关系 。 
(~—) {ARI 《有 门 + 


倒 易 点 阵 中 的 一 个 方向 Lart]*” 垂直 于 正点 阵 中 一 列 展 名 的 
晶 商 〈4K7 同时 [wvw]](wvw)*, 即 正点 阵 中 的 一 个 方向 [xvw] 
合 直 于 倒 易 点 降 中 一 列 和 同名 的 晶 面 (wvw)*， 

可 以 利用 图 9-3 证 明 . 上 述 结 
论 : 正 , 倒 点 阵 的 原点 都 为 0, 正 点 
阵 的 基 矢 为 ”ae, 蝇 面 《4D) 与 
三 基 矢 分 别 交 于 4.3B、C。、 倒 易 点 
洗 中 的 一 个 方向 [0]* 即 为 倒 易 矢 


gat19 同 时 有 ; 
: Bart = ha + Kb* + Le* 
按 最 曾 的 定义 有 ; 
OA—-< 图 9-3 晶 面 ( 戌 1) 与 便 易 矢 
量 sm 之 间 的 关系 
b 
OB = 
OC 一 上 


由 图 9-3 可 以 看 出 : 


于 是 
.AB— bart+ibr tier). (2 2 
; gu AB — (har* + Kb* + le*) (2 ) 
ff 将 (9-2) 式 代入 上 式 , 得 到 ; 
I gh AB~-0 
"303 


同 理 可 以 证 胃 ， 


8 一 0 
所 以 : 
Est (ARID 
或 : 《9-8) 
[RI]™ 1 CHRIY 
《9-8) 武 适用 于 所 有 的 品系 。 
用 相似 的 方法 可 以 证 明 
Tuvwl (wv)™ 
或 [sva] Cuviw)* (9-9) 


(二 ) da ™ lf gan 
正点 阵 中 的 面 间 配 wii 是 其 同名 例 易 矢量 长 度 gi 的 倒数 ; 
dw 一 1fravwy 好 倒 史 点 阵 员 而 则 了 距 cw 是 其 同名 正点 阵 易 量 长 
度 rsow 的 倒数 。 
因为 grwu 上 (8X 站 ,所 以 赂 9-3 中 0A.0B 或 0C 在 8 上 
的 投影 都 站 而 所 区 dy。 UE; 
dn 一口 A St 


GhAT 
-Qiae 十 1 十 ic) 
A BH 
i 
ht} 
所 以 有 : 
au 一 -i (9-10) 
Bh 
以 相似 的 方法 可 以 证 明 : 
i (9-11) 
THrw 
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(9-8) (9-9)(9-10)、(9-117 式 说 明了 正 而 点 阵 之 间 的 基本 倒 易 
关系 。 倒 易 点 阵 中 的 一 个 结 点 AI 不仅 代 哉 着 正点 阵 中 一 同名 面 
列 的 取出， 也 由 此 点 决定 的 倒 易 隆 矢 长 度 反 应 出 这 一 面 列 的 面 阐 
距 ，。 因 此 , 倒 世 点 趾 中 的 一 结 点 代表 善 正点 涟 ! 中 一 个 同名 滞 询 .于 
是 ， 倒 易 点 陈 中 例 易 点 的 分 布 就 代表 着 正点 阵 中 一 条 列 面 列 的 分 
布 。 图 9-4 给 出 这 种 对 应 关系 。 由 此 可 以 看 出 ， 倒 易 点 降 可 以 使 
正点 阵 中 的 问题 简化 。 


LE 
\ 


Re 
图 9-4 倒 易 点 阵 中 的 绑 点 与 正点 眶 中 的 面 殉 


三 、 晶 带 与 个 易 面 
(一 ) 姑 带 与 倒 易 面 
图 9-5(a) 给 出 了 了 [aww 1 dEit} (A ) 、 (Rk,l,) 和 (hak,) 
3 个 唱 面 。 同村 二 于 下 点 阵 中 汐 方向 [wvw] 下 下 于 倒 易 点 阵 沾 
的 好 (wgw)*; 正 点 中 的 面 (8Xi) 玛 直 于 倒 易 点 阵 中 的 方向 L821]*， 
网: 
[uvwl | Cuvew)* 
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(RRI) | [LhRL* 

对 于 蝇 带 轴 与 晶 带 中 的 面 有 : 
Luvw ] HOBRE) 

所 以 : 

(wviw) HLARL* 
于 是 ,对 于 属 于 同一 晶 带 的 所 有 曲面 ,它们 的 倒 易 点 阵 中 的 结 点 应 
分 布 在 一 个 过 倒 易 原点 的 平面 上 ， 如 图 9-5\b) 所 示 。 也 就 是 说 ， 
正点 阵 中 的 一 个 晶 带 对 应 着 倒 易 点 阵 中 一 个 过 原点 的 面 , 或 者 说 ， 
倒 易 点 阵 中 一 个 过 原点 的 平面 ,代表 凑 正 点 阵 中 的 一 个 昌 带 。 


[Luv] 


(hy 


A 24 hrs) 


(Chik) 


tb) 


@) 
图 9-5 晶 带 及 其 在 倒 易 点 阵 中 的 位 轩 
Ga》 正点 降 中 的 县 融 ; (b) 品种 在 例 易 点 阵 中 的 相应 位 年 


(二 ) 晶 带 方程 
由 于 晶 带 轴 [wvw] 与 晶 带 面 (8k1) 的 倒 易 矢 量 存 在 著 
[rxvw] [下 ]* 关 系 , 由 有 : 


Few Wau ™ 0 


“06.* 


然而 上 式 可 以 写成 : 
(ua vd wwe): (hat + Kb* + le*)— 0 
将 上 式 展 开 , 获 得 ; 
hn 二 Roiw-0 (9-12) 
这 就 是 前 面谈 到 的 最 带 方程 。 晶 带 方程 是 某 昂 面 《# 太 ) 是 否 属 
于 某 晶 带 [wvw] 的 判 担 。 

倒 易 点 阵 中 的 面 (wvw)* 也 是 一 个 面 列 ， 如 图 9-6 所 示 。 
(xz 如 ) 面 列 中 过 原点 的 面 为 零 阶 面 , 沁 为 N 一 0; 往 正 , 负 [wvw] 
方向 分 别 有 正 、 负 一 、\ 二 阶 面 等 , 记 为 N 一 士 1, 土 ?2;……RN 为 倒 
易 夯 的 阶 数 。 倒 易 面 《xyz 六 的 面 间距 为 改 ow 一 1yreow。 

Luvw] 


uvw)* Np 


图 9-6 倒 易 面 列 (uvw)* 与 广义 晶 带 ,VN 为 倒 鼻 商 的 阶 
数 ,4# 为 倒 易 面 的 面 间 上 距 ，4 为 广义 晶 带 中 的 
某 结 点 ,fsvw] 为 晶 带 ，[svw J (Cauviw 于 
圳 阶 (wvw)* 面 代表 正点 阵 中 的 一 个 晶 带 。 现 在 我 们 认为 
倒 易 面 列 (svw)* 痢 代表 [wzw] 晶 带 ， 称 此 时 药 晶 带 为 广义 昂 
带 。 
广义 晶 带 仅 在 倒 易 点 阵 中 才 有 明确 的 意义 .在 入 阶 倒 易 面 上 
有 倒 易 结 点 4R1, 则 必 有 : 
: Le 


it EE om Ndiow 
Frew 
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所 以 有 : 
hut Rot iw=N (9-13) 
(9-13) 式 表示 的 是 广义 品 带 上 方程,(9-12) 式 只 是 它 的 特殊 情况 ， 
如 果 已 知 两 个 电 面 《如 和 8》 和 《局 )， 可 以 利用 晶 带 方程 
求 出 其 带 轴 的 指数 {nsw]， 根 据 : 
hu#t+ Rv tiw=0 
ha 二 bv 二 bw 二 =0 
可 以 解 出 [wvw]】 中 三 指数 之 比 为 : 
下 i A 
| 六 hi 


ty 


A 
a 


便于 记忆 的 形式 为 : 


其 中 ”项 (把 0 的 符号 为 正 ，x ”项 (8 二 ) 的 符号 为 
负 。 例如 (102) 与 (342) 面 的 交 线 , 即 带 轴 的 求法 为 ， 
工 R 2 1 oF 


| 3 412 
于 是 # 一 5，5 一 4，w 一 4， 所 以 还 加 的 指数 为 [ZTT]。 


四 、 主 要 晶体 学 关系 的 计算 
(一 ) 晶 面 法 线 的 计算 


正点 阵 中 的 品 汪 〔AKD) 与 其 法 线 [wvw] 一 般 并 不 同名 , 然 
而 它 总 与 其 倒 询 点 阵 中 的 同名 矢 盟 { 妈 1]* 惟 喜 。 既 然 【wvw] 和 
[hx!]* 是 同一 蝇 曙 法 线 在 两 个 坐标 系 中 的 表达 ， 所 以 在 不 考虑 矢 
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量 的 绝对 长 度 时 有 8ib 一 Twow;: 即 
ha* 十 Rot 十 ex 一 yr + rb iwe (9~14) 


将 上 式 两 边 点 乘 e ,有 : 
n= 本 ath-- a*. bi+ a*. ce*l 
两 边 分 别 点 乘 B 或 e” 和 但: 
2 一 可 Get 十 站 
纪 一 cf GYR 十 cr， 加 十 es el 
上 述 三 个 式 子 可 肉 写 成 矩阵 形式 ; 
再 


xu a* .at a*.b* a*.ce* 
ov |=|b* .a* Bb*+-.b* b*.e* 天 {9-15) 
tw er -a er*.b* ee*.e* i 


上 式 说 明 , 如 果 基 最 面 (4 引 ) 的 指数 为 已 知 ， 要 想 得 知 其 局 面 法 
线 指数 【wvw] ,必须 已 知 其 倒 易 点 阵 的 基 矢 a*、6*、e*, 

与 此 相同 ,如 果 已 知 正 点 阵 中 其 一 方向 [xvw] 的 指数 ,要 想 

求 得 与 其 垂直 的 晶 面 (CAKD 时 ， 可 以 将 (9-14) 式 两 边 分 别 点 乘 

a、b、c, 从 而 有 : 

， 太一 2G 十 zx 入 十 Ge 

R=ua:bTivb:.b+wb'e 

i=ua"e+ sb:ciwe':e 


写成 矩阵 形式 是 : 
再 Ga a:b ae1a 
玉 | 一 了 ae | vy | {9-16) 
1 ca cb ce ||w 


Ba b:b 8， 


ca ec:b ec: 


[51 一 


9 


bt.ar b*-.b* b*.c* 


* oe*.b* c+.e* 


9 (9-18) 


cc*+-.a 
[GC] 与 [G*] 为 晶 面 指数 与 其 法 线 指数 之 癌 的 转换 拖 阵 。 
例 1. 立 方 晶 系 的 晶 面 指数 与 其 法 线 指 数 

立方 晶 系 阵 艳 基 矢 群 之 间 关 系 为 ; 


a-:a=—=b.b=e:c=a! 


op—ac— .+ .-..= 


所 以 : 
a 0 0 
[6] 一 E a 0 | 
0 0 中 
其 倒 易 单 移 基 矢 和 群 间 的 关系 为 ; 
as ,er 一 8 8 ex .cx 一 上 
a 
a* -bg .eto .i 0 
敬 有 : 
1 0 0 
人 
1 0 
[G*] = |0 daz 
1 
he 
最 面 (4 与 它 的 法 线 [wvw] 之 间 有 : 
二 A k 
“| 一 [cs|A| 一 到 
a 
9 i i 


于 是 ,对 于 立方 晶 系 求 说 ,最 面 指数 与 其 法 线 的 方向 指数 凤 名 ， 印 


9 2] 


(111) 面 的 法 线 为 L111] 方 向 ,(123) 面 的 法 线 为 L123] 方 向 等 。 
例 2. 六 方 晶 系 的 晶 面 指数 与 其 法 线 描 数 
车 9-7 给 出 六 方 蝇 系 中 正 、 倒 点 阵 的 基 矢 群 a, 6b、e 和 a*， 
6* ,ce*， 对 于 正点 阵 , 三 基 失 之 间 的 关系 为 ; 
a'a=b:b=4, cc-.c= 0 


a .5 一 aocos120。 一 一 二 


a:c™=b:cec~=0 


故 有 


图 9-7 六 方 晶 系 中 正 、 倒 点 阵 的 三 基 矢 0、6,e 和 
ob*c* 之 | 辣 的 关系 


对 于 倘 易 点 阵 , 三 基 矢 之 介 的 关系 为 ; 


ar .ay 一 5*.8* 一 | 一- 
i« 


:Fs 


加 ( be sin 90° ) 
ube sin 90° cos 30° 


302 


el 


-= ee) cos 60° 
lk abeccos30° 


abe ¢ 
故 有 : 

4 2. 0 

3q2 302 

2 4 
G*] = | 一 -一 一 0 

[6"] 3 3a3 
1 
0 0 


于 是 ,在 三 轴 系 中 (hX1) 面 的 法 线 【UVYW] 是 ; 


4 2 
U £ 
30’ 3 
2 4 
Vy Et 
301 30 
ee 0 ， 二 用; 


可 一 -2 (24 +) 
30’ 


213 * 


2 
V (hs 十 2k) 


W=—! 
河 


也 就 是 说 ,在 三 指数 系统 中 ，(2k1) 面 的 法 线 是 [26 十 此 到 十 2 


2 1 | 而 与 [UVW] 方向 相生 直 的 面 (41) 指数 是 


I 0 0 et 上 三 
从 而 有 ?: 
一 一 (25 一 了 ) 
2 
@3 
=— (2V—U 
| ) 
一 czT7 


也 就 是 说 与 [DY 1 方向 要 直 的 面 指数 为 (zz -zz 一 
ey 、 
py 
如 果 以 scver < 四 轴 系 玫 示 方 六 唱 系 中 的 最 面 与 晶 向 , 则 


at] 与 (wvtw) 之 间 有 : 
xz 一 -上 (25 一 7) 一 -2 4 
3 3 


zy 一 上 (27 2 
3 30’ 
1 

WW m= a 


.A134 


或 者 : 


1 301 
Er ei 

2 ) 2 
kt— 


i= cw 


也 就 是 说 易 面 (41) 的 法 向 为 区 过 7 | ,是 向 Everw] 的 三 直 
平面 为 (wor22 w). 这 些 关 系 表示 出 ， 在 讨论 晶 面 与 其 法 向 指数 
时 用 四 指数 表达 , 比 用 三 指数 表达 简单 。 


(二 ) 唱 面 距 的 计算 
任意 最 系 的 晶 面 距 2 与 最 面 指数 《#) 和 点 阵 参 数 a、 6、 
easy 之 间 的 关系 ,可 利用 正 , 倒 点 阵 的 俩 易 关 系 


人 = 区 二 求 出 , 
|gau| 


f° s 一 广 (hav +t Rb* + le*). (ha™ t+ Ab" + Ic*) 
pa Rb*: TT Poe'* + 2hka* * b* 
十 2b* .et 十 2Ihet .a* (9-19) 

记 a*,b*,e* 为 中 成 oz 其 中 1 一 1,2,3; 同 样 , 记 天 天 为 
证 或 包 则 有 | 

1 ~ SEhhar. at (9-20) 

[7 
利用 上 面 导出 的 关系 式 可 知 立方 晶 系 的 晶 面 距 公 式 为 : 


PR 
VRrE+tr 
六 方 晶 系 的 曲面 距 公元 为 ; 有 
+ ii4'。 


(三 ) 两 品 而 之 问 夹 角 史 的 计算 


如 果 晶 面 《pfi) 与 《hh) 之 间 的 夹 角 为 办, 则 两 晶 面 法 
线 之 闻 的 夹 和 角 也 为 由 即 Bl 与 Bit 夹攻 为 由 
Bak hk ™— {Bat | Bsr,| osp 
于 是 
Bg 
lg| lg:| 
人 hhar + kksb* + Dio + (BR, hk) 
a* bb* + (hht hl)a* .er t (hilt kh)b* .ee* 
tel 一 元， lol 一 去 


因此 对 于 立方 晶 系 有 . 


cosp 一 


Cos 中 一 


hh, 十 ER 二 hb 
VM 有 届 十 如 十 HV 右 十 十 旦 
例如 (100) 与 (110? 面 之 间 的 夹 角 由 一 arccos1l/V 2 一 45°;(100) 


与 111) 面 之 间 的 夹 角 由 一 arccos1/W 3 一 54.79， 
对 于 六 方 蝇 系 有 


cosg =— Lb 十 无 下 十 0.5( 大 天 十 如 各) 十 污 |/{la 
十 好 十 有 多 十 GS) ja 诺 士 想 
ot) 
例如 (100) 与 (210) 面 之 间 的 夹 角 由 一 arccos2.5/W 7 一 19.11 


《四 ) 晶 硬 (hkL) 的 法 线 与 某 方 向 Lavw] 之 间 的 夹 角 习 


晶 面 〈4KD 法 线 由 倒 易 和 撩 g 描述 : 
4+ 


go— ha* 十 和 Dr 十 jey 
方向 Lwvw1] 由 平移 矢 > 描述 : 
r= uad+ivhtitwe 


两 者 的 夹 角 为 人 有: g :r= |gllricosn 


-8 
”Te 
其 中 时 .YY 一 HU 十 用 0 十 站 0 
(ri| 一 Wr .rr 一 (aaoz 十 2 六 十 wacz 十 28pG 上 
十 283p e+ 2vwb-: c)3 
lg = (Far + Rp*’ + Port + 2pka* + b* + 2hia* . e* 
十 2 大 cx) 
. 对 于 立方 晶 系 ,有 ; 
|r| = (w+ +)ta 


ig| 一 (中 十 起 十 站 二 十 


即 i HH 二 ovR 寺 wi 
Vat rtwy pit+r 
(hkKI) 面 法 线 与 [8 好 ] 方向 之 间 的 夹 角 为 : 
We ss 2 
2 Ce 2 
因此 ,对 于 立方 晶 系 ,最 面 法 线 与 同名 的 方向 一 致 。 
而 (110) 面 法 线 与 100] 方 向 之 间 的 夹 角 为 ; 
人 一 cos-IKEAAW 2 ) = 45° 
对 于 六 方 晶 系 ,有 
1r| 一 [( 妇 一 xp 十 的 人 十 ixcz 坟 


gl= (w+ 大 + 和 +] 
th 5 20 5 不 


所 以 在 六 方 最 系 中 , 晶 面 法 线 的 指数 不 同 于 日 面 指数 。 
* 冤 和 “ 


五 、 加 权 倒 易 点 阵 与 倒 易 空间 


前 莉 讨 论 的 倒 易 点 阵 ， 是 由 正点 隆 推 注 和 而 来 ， 它 与 正点 阵 一 
样 ， 点 阵 中 的 结 点 都 是 几何 点 。 但 当 我 们 考虑 到 晶体 结构 与 晶体 
形状 对 人 同 易 结 点 的 影响 时 ,情况 就 要 发 生变 化 ,因为 晶体 结构 要 影 
响 倒 易 结 点 的 强 绊 ， 蜡 体形 状 和 状态 雪 影 响 倒 易 结 点 的 形状 、 所 
谓 加 权 倒 易 点 阵 就 是 为 各 个 倒 易 结 点 加 上 晶体 结构 所 产生 的 权 
罩 ， 而 倒 易 空间 是 指 虫 于 量 体 状 态 殖 使 售 易 结 点 变 成 各 种 形体 的 
倘 易 点 阵 。 


(一 ) 加 权 例 易 点 阵 


倒 易 空间 中 代表 品 体 结构 特征 的 函数 是 结构 因数 , 记 为 F . 结 
构 因 数 是 倒 易 结 点 位 置 大 !/、 晶 体 中 原子 组 成 和 位 置 ww 的 函 
数 , 用 原子 散射 器 数 4 表示 原子 组 成 的 影响 。 


9 
Fe 3 3 (ap 在 二 pp 是 二 | elituphtvottrpl) (9-21) 
六 了 


其 中 mservwp 为 晶体 点 阵 中 第 ”个 结 点 的 学 标 ，ur veiy Wi。 为 
相应 于 ? 结 点 的 结构 单元 中 第 了 个 原子 的 坐标 ， 丰 二 为 倒 易 结 点 
坐标 ,jj,: 为 相应 于 结 点 的 结构 单元 中 第 了 个 原子 的 原子 散射 因 
数 。 加 权利 倒 易 点 阵 , 就 是 以 1F1 之 值 滩 示 名 个 倒 易 结 点 强 弱 时 
的 例 易 点 阵 ， 

下 面 我 们 讨论 斤 种 典型 晶体 结构 的 加 权 倒 易 点 阵 ， 

1. 体 心 晶 跑 的 倒 易 阵 跑 

如 果 体 心 晶 哆 中 仅 包含 两 个 原子 ， 也 就 是 每 个 结 点 与 一 个 原 
子 相对 应 , 则 结 点 坐标 就 是 原子 坐标 。 

此 时 (9-21) 式 可 以 简化 成 ; 

es217， 


2 
站 一 3 foe tpht vpRtwpd 


Puml 
代入 结 点 坐标 000， py py py 后 ,得 到 
Fo= foll 十 izthtk+)] 


a 十 外 十 1 为 偶数 时 
0 天 十 天 十 为 奇数 时 


020 220 121 


= 『 mw < 人 | 1 

] ! ! 1 

4 上 I | 

4 1 1 】 
af| O | O oll 211 册 
110 ) 1 

! | 

! ] 

| 3 


(G) (d) 


图 9-8 体 心 立方 晶 胞 的 加 权 倒 和 易 点 珀 ，(a) (bc) 分 
别 为 e# 为 49,1,2 层面 上 的 结 点 分 布 9) 为 加 权 倒 易 阵 胞 


a21i8* 


` 也 就 是 说 ,对 于 像 Li\Na 和 .Rb.Cs、Ba.V Nb.Ta.Cr.Mo、W、c- 
Fe、Eu 等 具有 体 心 立方 品 胞 的 金属 ， 它 们 的 倒 易 点 阵 中 ，、 记 十 点 
十 1 为 奇数 的 倒 易 结 点 权重 为 零 ,因此 这 种 结 点 在 加 校 倒 易 点 阵 

中 销 失 了 ;其 他 倒 易 结 点 的 权重 都 相等 , 即 强 弱 相同 于 是 ， 这 些 
体 心 立方 品 胞 的 合 易 点 阵 阵 胞 为 面 心 立方 点 阵 。 由 图 9-8 所 示 ， 
而 这 时 阵 胞 的 楼 长 为 2a*, 体 积 V* 为 8v*。， 此 处 a* 与 o* 分 别 为 按 
{9-3) 和 (9-7) 式 计算 之 值 ， 图 9-8(a)》、(b)、(c) 分 别 给 出 c* 为 
0、1、2 时 的 层面 上 的 结 点 分 布 ,(d) 为 加 权 倒 易 阵 胞 ， 

2. 在心 唱 胞 的 倒 易 阵 胞 

对 于 一 个 结 点 仅 对 应 一 个 原子 的 面 心 晶 胞 ,例如 Ca、Sr、 Rb、 
Ir .Ni、Pd.Pt .Cu、Ag、Au、Al\,Pb,Ce、Yb,Ac、Th 等 具有 面 心 立方 
最 胞 ,它们 的 结构 因数 为 : 


4 
F= >», [fpe uphtvpttwps?] 
p=l 


二 1 1 1 1 1 1 
代 人 结 点 坐标 000、 人 0 0 后 :得 : 
i fo[l + cinesth) 二 ein(étD + efethtn] 
-后 天、 间 桨 或 同 偶 
0 2 音 、 候 混合 
于 是 ,在 倒 易 点 阵 中 , 指数 奇 、 偶 混合 的 结 点 消失 了 ， 它们 的 加 权 全 
易 点 阵 如 图 9-9 所 示 , 旦 体 心 立方 阵 胞 。 
3. 密 排 六 方 晶 胞 的 倒 易 阵 胞 
Be、 Mg 、 Sc YITi、 Zr、Hf、 Tc、Re.、RuOs、 Co Zn、Cd、 TI La、 
Nd.GdTb.Dy、Ho、Er、Tm Lu、Am、Cm、Bk 都 具有 密 排 六 方 结 
构 。 从 密 排 六 方 结 构 在 (0001) 面 上 的 投影 (图 9-10) 可 以 看 出 实际 
晶体 是 由 成 线 所 示 的 平行 六 面体 构成 。 图 中 "o” 和 “es" 分 别 代表 奇 
数 层 和 偶数 层 上 的 原子 位 置 ， 于 是 ,由 so、e 构成 的 平行 六 面 
体 代表 了 窗 排 六 方 唱 体 的 结构 特征 。 因 此 , 晶 胞 内 仅 有 一 个 结 点 ， 
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图 9-9 面 心 立方 晶 抱 的 加 权 倒 易 阵 胞 ，(a)Cb) (cy》 分 
别 为 e* 为 0\1,2 层 时 的 结 点 分 布 。(d) 为 加 权 倒 易 阵 胞 


相应 此 结 点 有 两 个 原子 ,它们 的 坐标 为 000, 革 二 二 结构 因数 


为 ; 
F=florT iv(s5+3R+3D] 


令 村 十 《4+ 上 一], 有: 
3 2 
IF 一 Pl + eo) (1 + era) 


-" 220 * 


— 4fcosz7 


~ fenns(2+ 4 + 工 ) 
3 2 


从 上 式 得 出 : 
当 24 十 一 3m 1 一 24 十 1 时 ，F? 一 0; 
1 一 2n 时 ，B2 一 4P， 
当 2 十 天 一 3 十 1， 1 = 27 十 1 时 ，Fz "3 了 ; 
1 一 2 时 ，F’ 一 了 
其 中 四 和 ?2 都 是 整数 。 于 是 ,在 密 排 六 方 晶体 的 可 权 倒 易 点 阵 中 ， 
2 十 天 为 3 的 倍数 ,: 为 奇 歼 的 结 点 消失 ,其 他 指数 的 结 点 有 强 、 
弱 之 分 ， 图 9-11 给 出 此 加 权 倒 易 点 阵 中 c* 为 0、 1 层面 上 的 结 点 
分 布 , 图 中 未 表示 出 结 点 的 强 弱 ， 图 9-12 为 加 权 例 易 点 阵 中 的 结 
点 分 布 (a) 和 它 的 阵 胞 (b). 


图 9-10 密 排 六 方 唱 体 结构 在 (0001) 面 上 的 投影 ，“ 9” 
与 “@? 分 别 代表 在 奇 与 偶数 层 夯 上 的 原子 位 置 , 图 示 表 明 
整个 晶体 是 由 碟 线 所 示 的 平行 六 曾 体 构成 


4. 底 心 量 胞 的 加权 倒 易 阵 胞 
如 果 有 如 图 .9-13 (a) 所 示 的 底 心 唱 胞 ,计算 姿 明 它 的 加 权 倒 
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图 9-11 密 排 六 方 晶体 的 加 权 侧 易 点 竹 
《asJ < 为 稚 面 上 的 结 点 分 布 ;《b? ss* 为 1 面 上 的 结 点 分 布 


ny 


澳 9-12 ， 密 排 六 方 驹 体 的 加 权 倒 易 点 阵 
(#) 三 维 图 形 ; (b) 阵 胞 


易 阵 胞 由 图 9-13(b) 所 示 , 加 权 倒 易 阵 胞 的 体积 了 Y* 为 晶 胞 体积 倒 
数 的 4 倍 , 即 V* 一 4/y。 


"222。 


入 图 9-13 底 心 晶 胸 及 其 加 权 倒 易 点 阵 
《sa) 底 心 唱 隐 ;3《b) 加 权 炙 易 点 阵 
5，CsCl 型 结构 的 加 权 倒 易 阵 艳 
cscl 结构 由 图 7-28 所 未 ， 晶 胞 内 包含 两 个 异类 原子 ， 位 于 
000, 二 于 py 处 。 计算 表明 ， 它 的 加 权重 易 阵 胞 由 图 9-14 所 示 ， 


在 图 9-14 由 ,以 结 点 处 圆 放 的 大 小 来 区 别 加 入 便 易 结 点 的 强 恬 . 

6. 金刚 石 型 结构 的 加 权 倒 易 阵 胞 

金刚 石 结构 属 面 心 立方 点 阵 , 即 有 4 个 结 点 ,而 每 个 结构 单元 
包含 2 个 原子 ,它们 相对 结 点 的 坐标 为 000， 二 二 于 是 ,它们 
的 结构 因数 FF 为 ;: 

Fa pL1l 二 eis/A+R+D] [1 十 ih) 十 pm(8 二 月 十 crt+»] 
' 记 为 ; 

F= fF,F, 

i 于 是 有 ; 
Fr fiFiF’ 


图 9-t44 Cscl 结构 的 加权 侦 易 阵 胞 


有 上 奇偶 混杂 的 点 使 Fi 为 专 , 而 1/12(4 十 名士 门 为 奇数 
对 使 F! 为 零 ， 出 于 倒 易 结 点 指数 回 偶 与 同 奇 了 时 e+4+0 之 值 
不 同 , 所 以 加 权 倒 易 点 阵 中 的 结 点 有 强 弱 之 分 . 

图 9-15 为 金 央 石 品 胞 的 加 权 倒 易 点 阵 阵 胞 ， 

Si、Ge 具有 金刚 石 结 

7. CaF; 型 结构 的 加 权 倒 易 阵 殉 

CaF， 型 结构 晶 胞 ,图 7-27(c), 与 金刚 石 晶 胞 相 类 似 。 同属 面 
心 立方 点 阵 ， 只 是 对 应 一 结 点 放置 3 个 异类 原子 ,一 类 原子 位 于 结 


点 上 ,坐标 为 000, 另 一 类 原子 有 两 个 ,坐标 分 别 为 上 ps 二 和 这 


土地， 考察 其 结构 因数 中 与 F， 有 关 的 部 分 为 : 
feP, = ht plesththd ot eatttt 1 


*234 ， 


图 9-15 金刚 石 型 结构 的 加 权 倒 易 点 阵 阵 胞 


所 以 它 的 加 权 倒 易 点 隆 阵 胞 与 图 9-15 (b) 所 示 的 相似 ,只 是 结 点 
的 强 弱 路 有 差别 。 

ThO:、 UO, CeO,、 BaF, PbF, SrF， 上 共有 CaF， ,结构 ， 

8. NaCl 型 结构 的 加 权 倒 易 阵 胞 

Nacl 晶 胞 具有 面 心 立 方 点 阵 。 每 个 结构 单元 包含 两 个 异类 
原 于 。NaCl 晶 胞 〈 图 1-21) 中 Na 原 下 的 坐标 为 000, Ci 原子 的 
坐标 为 评 00。 于 是 结构 四 数 中 与 结构 单元 有 关 的 部 分 ,为 : 


JP; 一 fn + fore'™* 
所 以 在 Nacl 的 加 权 倒 易 点 阵 中 ,不 仅 4 奇 个 混合 的 倒 易 结 
点 消失 ， 而 且 由 于 1F, 的 影响 使 为 将 或 假 时 的 结构 因数 不 同 。 


e225 4 


于 是 NaCl 的 加 权 倒 易 阵 胞 如 图 9-16 所 示 。 图 中 以 结 点 的 大 小 
表示 其 强 弱 。 
9. 晶 胸中 含 两 个 原子 时 的 加 术 倒 易 阵 胞 
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9-16 ”NaCl 晶 胞 的 加 权 倒 易 阵 有 跑 


(bb) 
图 3-17 包含 两 个 原子 的 晶 胞 及 其 加 权 倒 易 点 阵 


(a) 包 含 两 个 原子 的 晶 胞 ; 原 于 位置 000， 耻 二 于; Cb) 加 反例 易 点 阵 


1 .225 


如 果品 胞 内 含 两 个 原子 ,其 坐标 为 000， 上 十 工 
(a) 所 示 ， 则 其 结构 因数 为 ; 
Fr P[1 十 ais er ]2 


计算 表明 ,该 姑 胞 的 加 权 食 易 阵 胞 由 图 9-17 (b) 所 示 。 


» 如 图 9 : 


(二 ) 倒 易 空间 


晶体 形状 对 倒 易 结 点 的 影响 由 干涉 函数 工 播 述 。. 工 为 : 
A sin’(xNa#) . sin’'(xNss1) . Sin (xNess) 

sin’Cxs, ) sin’(xs; ) sin?(xs: ) 
其 中 NNs、N。 分 别 为 晶体 在 qa、5.e 三 基 矢 方向 上 所 含 的 唱 胞 
数目 ，5.、5;、5 分 别 为 沿 该 晶体 倒 易 基 矢 a* 、b*、e* 3 个 方向 上 
的 变量 ， 于 涉 函 数 的 有 值 # 区 ,就 是 俏 易 结 点 的 形体 范畴 ， 称 它们 


邮 1 人 "| 
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图 9-18 一 维 干 小 消 数 的 分 布 , 细 实 线 表示 Me 一 45 时 
的 情况 ;点 画 线 表示 Ns 一 3 时 的 情况 。 最 强 峰 的 区 域 为 
主峰 区 ,最 大 值 在 倒 易 结 点 处 


福 ; 干 阔 汪 数 的 有 信和 区 ~ 般 指 干涉 浮 数 的 最 大 峰 全 区间, 


ay (by 


-图 %19 微 易 形状 与 其 对 应 的 干 议 蓝 数 主峰 区 形状 
《a) 撒 晶 ; 《人 b) 于 涉 函 数 的 主峰 区 


为 倒 易 栈 。 在 一 般 情况 下 , 岛 粒 约 1 ,这 时 ,干涉 函数 工 仅 在 倒 易 
结 点 处 才 有 值 , 于 是 倒 易 空间 又 演化 为 个 易 点 阵 。 


上 


图 9-18 给 出 N, 一 3 和 15 时 的 干涉 函数 沿 o* 方向 上 的 分 
布 .在 干涉 函数 图 形 中 ,最 强 峰 所 占 的 范围 为 主峰 区 ， 主 峰 区 的 形 
状 与 晶体 形状 相关 ， 例 如 它 在 a* Bb*、e* 三 个 方向 上 的 尺度 为 
ee 和 Ee 图 9-19 给 出 几 种 微 晶 形 状 (2) 所 对 应 的 
主峰 区 形状 (b)， 长 方 体形 微 最 的 干涉 函数 主峰 区 也 为 长 方 体 
形 ,只 是 微 晶 的 长 楼 对 应 主峰 区 的 短 楼 . 微 晶 的 短 楼 对 应 主峰 区 的 
长 桔 ; 二 维 微 晶 对 应 的 主峰 区 呈 杆 状 ; 有 限 长 一 维 唱 体 则 对 应 片 层 
状 主峰 区 ， 也 就 是 说 ， 对 应 不 同 徽 晶 形 状 ,可 以 有 侠 易 畴 , 侠 易 杆 
- 和 倒 易 层 片 。 


_ 山 9-29 VC 立方 形 至 异 相应 的 干涉 医 数 主峰 区 内 的 等 
强度 面 , 它 构成 沿 o*\ 太 cr 方向 停 展 的 六 角 县 
“ 珊 使 在 主峰 区 内 ,干涉 钢 数 的 值 也 相差 很 大 , 具体 考 看 到 其 人 
时 ,可 以 在 主峰 区 内 绘 出 等 值 线 图 。 图 9-20 为 VC 的 立方 形 微 晶 
所 对 应 的 主峰 区 内 等 强度 面 ，YC 为 NaCl 结构 ， 等 强度 面 构成 


29， 


铬 a*、b* .e+ 伸展 出 去 的 六 角 星 芒 ， 
除 晶体 尺寸 影响 便 易 畴 的 形状 外 ， 电 体 的 状态 也 引起 例 易 空 . 
阅 的 变化 ， 


(a) (Cb) 


图 9-21 晶体 帝 曲 引起 倒 易 结 点 变化 
(C4) 立方 系 晶 休 中 C010) 面 的 局 部 弯曲 , 蛮 蜡 的 转轴 为 [100); 
(b) 相 应 于 晶 面 咨 曲 的 倒 易 点 降 变 化 

图 9-21(a) 所 示 的 是 某 立方 系 晶体 ， 晶 体 中 由 虚线 所 示 的 范 

图 产生 了 曲面 弯 卓 , 邵 这 部 分 晶体 的 《0107 面 绕 [100] 轴 发 生 了 局 

郭 转动 。 这 种 转动 使 得 (010) 面 的 到 启 发生 了 变化 ,而 晶 面 的 面 间 

距 并 未 改变 。 因 此 。 相 应 的 倒 易 结 点 变 成 一 个 与 倒 易 原点 成 等 阅 

距 的 嫩 弛 线 ， 如 办 9~21(b) 所 示 。 圆 绝 线 对 售 易 原点 的 张 朋 7 由 

晶 面 转动 的 角 凑 决定 ， 如 果 晶 面 不 是 绕 一 个 轴 转 动 ， 则 晶 面 弯曲 

可 以 使 俩 易 结 点 变 成 一 个 圆 绝 秦 。 圆 弧 线 或 况 红 夯 的 尺度 都 与 和 
原点 的 距离 成 正比 ， 

” 如 果 立 方 系 晶体 在 e 轴 方 向 受 拉 应 力 ， 则 使 得 (001) 面 间距 

增 大 ,010) 《100) 面 阅 距 都 减 小 ,如 图 9-22(a) 所 示 、 形 象 地 说 ， 

沿 e 轴 方 肉 的 单 轴 应 力 , 使 立方 蝇 胞 暂时 变 成 了 正方 晶 胞 ， 于 是 ， 


= 人 3 了。 
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其 倒 易 点 阵 要 发 生 相 应 的 变化 。 图 9-22(b) 中 "o” 代 表 一 定 拉 应 - 
力 时 的 倒 易 结 点 ,“e” 代 表 。 一 0 时 的 依 易 结 点 。 . 
i 
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9-22 晶体 变形 时 倒 易 点 阵 的 变化 
(8) 立方 系 晶体 沿 = 方向 受 拉 应 力 g 时 的 晶 跑 变 形 ;(b》 相 应 于 晶 
体 变 形 的 倒 易 点 阵 变 化 “@ ”和 "“O ”分 别 代表 0 一 0 和 取 一 定 值 时 
的 倒 易 结 点 
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出 9-23 图 9-22(*》 中 单 加 应 力 大 小 不 断 变化 时 的 例 易 


空间 ,其 由 @ ”与 $0 ”分别 代表 5 一 0 与 一 max 时 的 结 点 


» 231* 


如 果 应 力 a 在 一 定 范 畏 内 改变 基 大 小 ， 则 每 个 倒 易 结 点 都 相 
应 地 变 为 一 条 直线 ,直线 的 长 度 与 它 和 原点 之 间 的 虐 离 成 正比 ,如 
图 9-23 所 了 未， 图 中 “e” 与 “o” 分 别 代 表 4 一 0 与 o 一 max 时 的 结 
点 位 置 。 如 果 应 力 的 大 小 与 方向 部 改变 ， 则 倒 易 结 点 变 成 一 个 个 
倒 易 畴 。 在 任何 一 条 由 原点 出 发 的 直线 上 ， 畴 的 体积 与 它 和 原点 


之 闻 的 距离 成 正比 ,如 图 9-24 所 示 ， . ， 
人 
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6 0 
le 


图 9-24 ”应力 0 的 大 小 与 方向 孝 避 变 对 的 俏 易 空间 ; 在 
出 倒 易 原点 发 出 的 任 从 直线 二, 圆 球 移 直径 频 其 到 原点 间 
的 水 离 成 正比 


六 、 个 易 面 的 对 称 性 
(一 ) 偶 易 面 的 制作 


在 其 权 剑 勇 点 阵 中 , 绘 出 任意 一 过 原点 的 个 易 面 ( 即 绘 出 该 面 
上 的 结 点 分 布 ) 的 方法 可 以 归结 为 : 

1. 在 倒 易 坐标 a* 8 ec 中 面 出 所 要 求 的 倒 易 面 (wvw)*; 

2. 平移 (wvw)*， 使 其 过 倒 易 原点 ， 于 是 得 到 过 原点 的 倒 易 
面 上 的 两 个 结 点 的 指数 页 与 加、 和 并 计算 EN 
报 幅 ,使 | 有 ti 与 | 本 aa 不 为 零 


#3 * 


Dd 


3. 计算 倒 易 失 十 长 度 [gw, | 与 184.401, 志 太 它们 之 闻 的 类 
角 名; 

4. 用 [sagsays| 和 由 进行 平移 ,给 出 该 而 上 的 其 他 结 点 ; 

5, 利用 结构 因数 的 知识 。 在 该 面 上 补 上 结构 因数 不 为 零 的 所 
有 结 点 ,构成 整个 倒 易 抽 。 
”下 面 举例 说 明 : 
例 1: 作 面 心 立方 晶 系 中 的 (311)* 倒 易 面 

立方 晶 系 的 倒 易 点 阵 仍 为 立方 系 ， 所 以 a*、Bb*.e* 之 间 相互 
垂直 是 等 长 ， 图 9-25 在 a*、B*、e* 坐标 系 中 给 出 了 (311)* 倒 易 
面 ,此 面 在 三 个 倒 易 轴 上 的 截 距 分 别 为 1.2.3, 即 (311)* 倒 易 面 与 
三 坐标 轴 的 交点 坐标 分 别 为 100, 030 和 003。 溺 使 该 倒 易 面 过 原 
点 , 需 将 图 中 之 面 沿 负 or 方向 平移 一 个 单位 长 度 .这 样 ,上 述 三 个 
结 点 的 坐标 就 分 别 变 为 000, I30 和 I03。 因 为 面 心 立 方 晶体 的 加 
权 倒 易 点 阵 中 当 指数 奇偶 混合 时 , 结 点 的 结构 因数 为 零 ,因此 应 将 
上 述 指数 乘 以 ,得 000 ,560 和 206。 于 是 ， 我 们 得 到 了 倒 易 面 上 
的 三 个 结 点 。 

为 了 获得 该 面 上 其 他 结 点 的 分 布 ,计算 倒 易 矢量 gxw 和 gow 
的 长 度 与 它们 之 间 的 实 角 $8， 因为 对 于 立方 品系 : 
M/ 六 十 姑 十 下 


lal 一 了 一 了 


其 中 为 立方 晶 胸 的 楼 长 。 于 是 : 
| gs] 一 | gz] 一 2V101a 
同时 因 : 


要 态 矶 十 无 下 十 
有 
所 以 两 倒 易 矢 最 之 间 的 来 角 由 一 84.3°， 

按 上 述 计算 结果 , 先 给 出 (311)* 倒 易 面 上 000、260 和 206 三 
点 的 位 置 ,再 以 gi 和 gzws 为 基 矢 进行 平移 , 从 而 获得 倒 易 面 上 
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图 9-25 局 易 面 (311)* 在 图 9-26 面 心 立方 晶体 中 (311) 倒 易 
坐标 系 sy、 上 几 ,ce* 中 的 位 置 面 土 的 结 点 分 布 


的 其 他 结 点 3120、466、5126、066.……， 发 现 Bi .au 一 0， 即 
Bx 与 goss 正 交 ,所 以 用 gau 和 Bo 为 基 矢 更 为 方便 。 同 时 ,从 面 
心 立 方 晶体 的 结构 因数 规律 可 以 得 知 ， 在 000 与 066 两 结 点 之 闻 
还 应 有 022 和 044 结 点 ;在 000 与 4120 两 结 点 之 间 还 应 有 260 结 
点 。 把 这 些 结 构 因 数 不 为 零 的 结 点 添加 在 适当 的 位 置 上 ,然后 
再 平移 ,就 得 到 了 整个 (311)* 倒 易 面 上 的 加 权 结 点 分 布 , 如 图 9-26 
所 示 。 
例 2;， 和 作 密 排 六 方 晶 体 中 的 (111)* 倒 易 面 

图 9-27 在 六 方 晶 系 的 倒 易 基 矢 群 ee .2 ,ce* 中 绘 出 (111)* 倒 
易 面 , 它 与 倒 易 基 矢 交点 的 坐标 分 别 为 100 .010、001。 将 图 中 之 
平面 平移 ,使 之 过 原点 ,上 述 三 点 的 坐标 则 变 为 000, 110.101。 下 
面 计算 gw 与 Brn 的 长 度 与 它们 之 间 的 夹 角 4% | 

根据 六 方 晶 系 面 间距 公式 有 ; 
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中 tg 
001 101 211 321 
Vi 
$ 二 
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图 9-27 六 方 晶 系 倒 易 点 阵 中 ”图 9-28 密 排 六 方 蝇 体 中 (111)* 
《111)* 面 与 三 切 矢 a* ,6*、e* 倒 易 面 上 的 结 点 分 布 


的 交点 
| /后 十 有 二 用 + 二 
| -地 一 一 一 二 -心志 
| gr 让 ( 册 十 赴 十 用 + 各 
"= 0.88 
于 是 : 


] go| 一 0.88j ioi| 
而 : 


cos$ 一 | 二 二 十 误 二 下 汪 直 2 po] pe 
[ear 


[es 人 


C3 


~ 239¢ 


圳 9.3 出 易 商 的 对 称 性 


副 种 二 维 准 易 已 隆 全 艺 二 加 千 站 全 和 则 同和 的 点 终 可 能 筷 于 的 品系 
克 本 记号 昌 三 鲜 , 单 射 , 正 交 、 
了] 
pany eser 利 。。| 正 方 ,立方 ,六 方 ， 
[ Teg, 2 
: 医 形 
单 笠 \ 正 交 , 正 方 
a ;5 | 
| | 2 | 2mm 
| 
| 
正方 立方 
] | :2 
全 为 竹 9 ， 4 
二 ons 
(这 t 
| 
| [5 | 正方 ;立方 
乔 轩 和 
EE LE 
和 四 由 与 帮 
昌 忆 由 复生 


立方 ,六 方 \ 芍 形 
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于 是 中 一 63.8?。 

按 上 述 计算 结 录 ,给 出 (111)* 倒 易 面 中 的 000、110 和 I01 ,再 
以 grw 和 gio: 为 其 矢 进 行 平稳 ,获得 整个 (111)* 倒 易 面 中 的 结 点 
分 布 ,图 9-28 (111)* 倒 易 面 为 四 指数 系统 中 的 (1123)* 倒 易 面 . 


(二 ) 例 易 面 的 对 称 性 


倒 易 面 是 二 维 图 形 ， 可 以 证 明 ， 它 与 正点 阵 中 的 平面 点 阵 一 
样 , 只 可 能 具有 5 种 形式 , 即 斜 形 、 算 形 有 心 矩 形 { 或 著 形 )、 起 方 
形 和 三 角形 。 由 于 倒 易 点 阵 也 上 其 有 平移 特性 ， 所 以 二 维 倒 易 点 阵 
也 只 能 存在 1、2、\3、4 和 6 次 对 称 轴 . 因 此 , 倒 易 面 应 与 平 铅 正点 阵 
一 样 ,具有 10 种 点 群 , 邑 1、2、2m、3、3mm、4、4mm、6、6mim 和 sn, 

由 于 个 易 面 与 电子 衍射 谱 相 对 应 ,而 电子 衍射 不 能 区 分 (B41) 
与 【88D ,这 相当 于 给 倒 易 面 加 上 了 一 个 二 次 轴 。 这 时 , 例 易 面 只 
具有 6 种 点 群 , 即 2、2m、4、4mm、6 和 6mm。， 这 6 种 点 群 分 别 雇 
于 前 面谈 的 5 种 平面 便 易 点 阵 。 

表 9-3 给 出 倒 易 面 所 属 的 平面 倒 易 点 阵 、 相 应 的 加 权 倒 犁 结 
点 分 布 、 倒 易 面具 有 的 点 群 和 可 能 与 共 相 适应 的 晶 系 。 从 家 中 看 
出 , 倒 易 面 的 对 称 性 越 低 ,可 能 与 其 相应 的 晶 系 数 越 多 ; 对 称 性 越 
高 , 则 可 能 与 其 相应 的 晶 系 数 越 少 。 例 如 斜 形 点 阵 具 有 点 群 2, 可 
能 属于 7 种 晶 系 ; 而 正方 形 点 阵 具 有 点 群 4 或 4mm, 只 能 属于 立 
方 品系 或 正方 晶 系 。 


七 、 六 方 曲 系 倒 易 点 阵 中 的 指数 问题 


对 于 六 方 唱 系 的 正点 阵 , 和 通用 的 基 失 群 为 mas\e,a 与 o 等 
“R37 4 


长 , 且 夹 戎 为 120*, e 垂直 于 和 am， 于 是 它 的 倒 易 点 阵 基 矢 漠 
应 为 : 
他 ~ 


1 
y 


CxXa 
vy 


a 


ct 


其 中 "一 ecewW1l 一 cosl20。 一 (VY 3 /2)ac。 同 时 可 以 得 到 : 
4 站 一 Gy 一 2 a 
3 
站 1 
el 
和 


or 一 8 一 909 

3y*# 一 cos 一 cosy) 一 60° 
图 9-29 是 六 方 晶 系 中 正 (a) , 倒 (b) 点 阵 在 (001) 面 上 的 投影 。 
中 分 别 给 出 正 \ 倒 点 阵 中 的 结 点 "e“ 与 基 拓 . 


】 . La 可 三 要 LL ed 
D2 
二 . 二 】 
钊 曙 归 
a D2 各 要 . . 
a y EE 
. » + “人 由 
a 和 
站 站 站 . . 
EL . 中 本 
和 外 昌 本 站 ee 全 
{a) {b} 


图 9-29 六方 晶 系 的 正点 阵 与 倒 易 点 阵 在 (00!) 面 上 的 
投影 ”8 为 结 点 ,图 中 的 矢量 为 基 矢 
《a) 正点 中 的 投影 ;《b) 倒 易 点 阵 的 投影 
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从 图 9-20(b) 中 可 以 着 肌 ， 倒 易 点 话 也 存在 平行 于 c* 的 六 
次 轴 。 但 以 qs、 qa》、e* 为 基 矢 时 ， 其 六 楼 柱 面 的 指数 分 别 为 
C110)* (010)*、(I00)* ,CTI0)* 《010)* 和 (100)*, 没有 旺 现 出 六 
次 对 称 狂 ， 

为 了 使 上 述 借 易 面 在 指数 上 能 表现 出 其 六 次 对 称 性 ， 可 以 选 
用 四 轴 坐 标 系统 ,使 倒 筋 基 面 上 的 3 个 轴 互 成 120?。 注意 到 正点 
阵 中 米 勤 指数 《4 如 )》 与 米 勒 - 布 拉 维 指数 《 套 六 ) 之 间 的 关系 , 即 
1 一 一 (十 下 。、 所 选择 的 倒 易 坐标 太 *、 4 43 和 er ,应 使 倒 易 
结 点 各 与 三 轴 系 好 ex .ef 中 的 间 一 结 点 坐标 Kt! 中 的 三 个 
指数 相等 ,并 且 i 一 一 (天 十 天)。 

计 我 们 利用 上 述 关 系 导 找 A? 、A? 与 A3， 倒 易 点 阵 中 某 一 ， 
基 矢 gg 在 两 个 坐标 系 中 分 别 为 grtt 和 hhit 9 应 有 : i 

har + kat 小 er = pA* 十 RAY + iAF + ic* 
因为 : 
i 一 一 (4 十 友 ) 
4 一 一 (人 十 有) 
所 以 : 
hbar + kat + lc* — hd* + 1A* 
十 ( 玉 十 (At 十 A*) 十 1c* 


整理 后 得 到 ; 
‘ar 一 247 十 A* (9-23 
fa* 一 A* + 2A* ) 
或 : 
4 好 一 一 (2a7 ~ a?) 
3 
(9-24) 


A — 2a — ot) 
图 9-30 给 出 了 这 两 个 坐标 系 之 ii 的 关系 。 图 中 "e ”为 结 点 
位 置 ， 细 实 线 表示 由 af、\ay 决定 的 平行 四 边 形 ， 粗 实 线 表 示 由 


= 2。 


图 9-30 六 方 晶 茶 的 借 易 点 阵 中 的 三 碍 系 哇 、a# 与 

和 四 轴 系 4z 、4;、4y# es; 图 中 只 给 出 在 基 面 上 的 矢量， 

“@ "为 便 易 结 点 位 置 ， 细 实 线 为 由 叶 \af? 决定 的 平行 四 
边 形 , 粮 实 线 为 由 4 、 4 43 决定 的 六 角形 


4 47 、 43 决定 的 六 角形 。 从 图 中 着 由， AAA 与 aaa、as 
平行 。 以 4、 A#、e* 为 坐标 时 ,由 结 点 的 指数 上 能 反应 出 了 
六 次 对 称 性 . 此 时 倒 易 六 方 阵 胞 的 柱 面 指 效 鸭 (1120)*(I2T0)*、 
(2110)* (II20)*、(1510)* 和 (21710)* ,也 具有 六 次 对 称 性 .同时 ， 
此 沧 标 系 中 的 结 点 指数 雄 i 与 正点 阵 中 的 《AX 并 ) 面 存 在 倒 蔓 关 
系 即 【站 于 ) 工 [大 于 这 或 《 人) LL gakir. 

如 果 (《 中 四 面 属 于 [xyzw] 唱 带 ,应 有 gt erre 一 0 于 
是 

《HA 十 RAY 十 if 十 IJcx) 
“(wa va ia 十 wot) 0 
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将 (9-24) 式 代 人 并 整理 后 得 出 ; 
hi 十 皮 十 斌 十 lw 一 0 (9-25) 
这 就 是 六 方 严 系 中 用 四 指数 时 的 晶 带 方程 ， 将 正点 阵 中 的 指数 关 
系 ; 
1 or 
六 (2U — V) 


s— 2V UD) 


w= 
代 人 ,并 整理 ,得 出 ; 

8 十 和 十 ! 琴 一 0 (9-26) 
这 是 六 方 晶 系 中 用 三 指数 时 的 蝇 带 方程 。 


八 、 利 用 倒 易 空间 解释 衍射 现象 


衍射 理论 告诉 我 们 ,对 于 一 定 的 晶体 ,如 果 让 人 射线 通过 其 加 
权 倒 易 点 阵 的 原点 0， 并 以 人 射线 波长 的 多 数 1/4 为 半径 作 一 个 
球 ,让 球面 通过 倒 易 原 点 0 , 球 心 0 在 人 射线 上 , 称 此 为 爱 瓦 德 球 ， 
则 内 有 结 点 落 在 球面 上 时 ， 部 会 从 球 心 0 通过 些 结 点 射出 一 条 衍 
射线 。 图 9-31 表示 有 6 个 结 点 落 在 爱 瓦 德 球 上 ,所 以 有 6 条 衍射 
线 从 0 射出 ,它们 的 指数 是 750、240 ,130、,1T30、240 和 廓 0。 

于 是 ， 用 这 种 方法 可 以 解释 各 种 衍射 图 样 ， 称 之 为 爱 瓦 德 图 
解 。 图 9-31 就 是 用 一 定 波 长 的 辐射 照 固定 不 动 的 单 晶体 肝 的 爱 
瓦 德 图 解 。 由 图 中 看 出 ,这 种 情况 可 获得 入 射线 的 几率 很 小 . 

为 了 增加 产生 衍射 线 的 几率 ， 可 以 让 最 体 绕 对 称 性 高 的 倒 易 
基 撩 转动 ,人 庙 线 葡 直 于 此 轴 。 这 和 时 内 能 穿 过 爱 瓦 德 球 的 结 点 ,都 
能 产生 衍射 线 。 称 这 种 获得 衍射 线 的 办 法 为 转动 晶体 法 。 图 9-33 
是 转动 晶体 法 的 爱 现 德 图 解 。 转 轴 为 立方 品系 的 e*。 虚线 表示 
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图 9-31 产生 衍射 线 的 爱 瓦 德 图 解 , 人 射线 过 倒 易 原点 

9’， 以 人 射线 的 波长 倒数 1/4 为 半径 作爱 瓦 德 球 ， 球 面 

应 通过 倒 易 原点 0 ， 凡 落 在 球面 上 的 加 权 倒 易 结 点 ?都 对 

产生 衍射 线 有 和 贡献; 即 由 球 心 0 通过 此 结 点 ”射出 "一 条 衍 
射线 ,图 中 所 示 情 况 可 以 产生 6 条 衍射 线 


蜡 体 转动 时 倒 易 结 点 的 运动 轨迹 。 : 

也 可 以 用 一 定 波长 范围 的 人 射线 照射 单 最 体 ， 以 增加 产生 多 
射线 的 几率 。 图 9-33 表示 的 是 用 波长 在 juia 一 iaax 之 间 连 续 变 
化 的 辐射 ， 照 固定 不 动 的 单 唱 体 时 的 爱 瓦 德 图 解 。 凡 是 落 在 分 别 
以 1/lan 与 1/lusc 为 半径 的 两 个 球面 之 间 的 结 点 ， 都 对 产生 衍 
射线 有 贡献. 

当 用 波长 一 定 的 辐射 照射 多 晶体 或 单 晶 体 粉末 时 ， 也 能 够 获 
得 较 多 的 衍射 线 。 因 为 对 于 取向 随机 分 布 的 多 昌 体 ， 当 其 日 粒 数 
只 足够 多 时 ， 其 倒 易 点 阵 中 相应 于 每 一 个 结 点 都 构成 一 个 合 易 球 
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图 9-32 转动 晶体 时 的 爱 瓦 德 图 解 ,晶体 为 立方 系 ,转轴 

为 c, 倒 易 点 阵 的 转轴 为 c*， 人 射线 垂直 于 ce*, 图 中 的 划 

线 为 钳 易 结 点 的 运动 轨迹 ， 凡 此 轨迹 能 与 爱 瓦 德 球 相交 
者 都 对 产生 衍射 线 有 贡献 


图 9-33 波长 在 has 一 2aux 之 间 违 续 变 化 的 辐射 由 射 固 

定 不 动 的 单口 体 时 的 爱 瓦 德 图 解 , 凡 结 点 沙 在 以 1/4ws 和 和 

1 为 半径 的 爱 瓦 德 球 之 加 时 (图 中 的 影 线 区 ) ,都 对 产 
生 衡 射线 有 贡献 
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图 9-34 用 波长 一 定 的 辐射 照 多 晶体 时 的 爱 瓦 德 图 解 ， 
凡 倒 易 球 与 爱 吏 德 球 相 交 处 都 有 征 射 线 射出 


图 9-35 电子 入射 的 布局 与 爱 瓦 德 赂 解 。 电 子 束 焉 直 于 

试 梓 和 底片 , 爱 瓦 德 球 半 径 很 大 ， 倒 易 面 上 的 结 点 为 一 个 

个 与 试 样 球 直 的 倒 易 杆 。 启 片上 记 孙 的 电子 衍射 谱 , 实 质 
土 是 与 爱 瓦 德 球 相 切 的 司 易 面 的 投影 


Luvw] hi) 


Cby 


疼 9-36 单 相 物 质 的 电子 衍射 谱 及 其 爱 瓦 德 图 解 ; 图 (a》 

中 给 出 该 物 大 的 品 带 铀 [uvw] 与 总 带 的 例 易 而 《A 人)#*， 

最 带 轴 平行 于 电子 案 方 向 ;图 (4) 中 的 大 加 点 为 电子 束 直 

射 部 位 ,其 胡 伦 战役 形 图 样 的 点 为 衍射 兽 ， 可 以 清楚 地 妖 

出 它 由 一 大 点 阵 均 成 、 图 (5) 中标 出 了 晶 览 [wow] 与 倒 
易 面 (hI 并 


面 。 图 9-34 给 出 一 定 波长 的 幅 射 照射 立方 系 多 晶体 时 的 爱 瓦 德 
图 解 。 狠 中 以 0 为 心 的 球 痢 是 倒 易 球面 ， 凡 倒 易 球面 与 爱 忘 德 球 
面相 交 处 ,都 有 衍射 线 射出 . 

Buerger 设计 了 一 个 巧妙 的 照相 装置 一 一 旋 进 相机 ， 能 在 一 
张 底片 上 记录 一 个 倒 易 而 上 的 结 点 分 布 。 

电子 符 射 时 , 电子 的 波长 很 小 ,一 般 为 0.03 一 0.06 及 ， 试 料 极 
薄 , 几 百 个 阵 胞 。 于 是 爱 瓦 德 球 极 大 ,而 倒 易 结 点 变 成 倒 昂 宁 。 记 
以 当 电 子 束 垂直 于 试 样 照射 时 ， 一 般 情 况 下 底片 上 记录 的 是 零 层 
倒 易 面 的 投影 ,如 图 9-35 所 示 。 这 也 是 以 试 样 表面 方 高 为 带 轴 的 
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图 9-37 ”两 相 物 质 的 电子 衍射 谱 及 其 爱 瓦 德 图 解 
《4) 爱 瓦 德 图 解 两 相 物 质 的 晶 带 轴 分 别 为 [wz 了 和 fwspazwr]， 
它们 相应 的 例 易 面 分 别 为 【4 大) 和 《5 图 中 只 给 出 了 惕 

易 杆 ; (b7 利 灿 谢 ? 可 以 清楚 地 生出 衍射 谱 由 商 参 衍 射 班 构成 
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电子 束 


Laur iw i] 


| 


In] 
【二 天 这 二 
A 2 
图 9-38 ”两 个 零 阶 晶 带 的 衍射 谱 及 其 爱 瓦 德 图 解 
(a) 受到 护 图 解 ， 图 中 给 出 两 个 与 人 诗 电 子 束 有 敏 小 篇 离 的 带 轴 
[vv] 和 EwavaWi] 与 两 个 零 阶 策 易 兢 (CAN 和 (bk) 
(Cb) 衍射 谢 , 其 中 一 条 直线 上 的 衍射 班 为 两 塞 征 暑 庶 共 有 
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和 


向 和 


Layw) , 人) 
(b) 
9-39 ”包含 高 阶 劳 埃 舞 的 电 半 衍射 谱 
《4) 爱 瓦 初 图 解 , 图 中 给 出 了 [uvw] 品 带 的 一 
阶 \ 零 阶 和 人 鱼 一 阶 倒 易 面 《大 1)*; 《b》 衍 射 谱 ， 
它 包含 有 [azx] 蝇 带 的 零 阶 和 一 阶 祝 射 借 
晤 带 的 投影 。 一 般 在 电子 衍射 照片 上 标明 试 样 友 面 法 线 [wvw] 和 
相应 于 [wvw] 晶 带 的 倒 易 面 〔 硕 门 *+， 
图 9-35 到 9-39 分 别 给 出 几 种 典型 的 电子 衍射 谱 与 其 但 应 的 
+ 248° 


爱 瓦 德 图 解 。 申 于 电子 衍射 谱 是 倒 易 面 的 “ 像 *, 所 以 只 要 夯 出 爱 
瓦 德 球 与 合 易 面 ,就 可 以 清楚 地 解释 电子 衍射 谱 的 形 狐 。 因 此 ,这 
里 采取 看 图 识字 "的 办 法 ， 请 读者 自己 以 图 形 解释 电子 衍射 谱 的 
形成 ,作者 不 再 多 费 笔墨 。 

多 晶体 的 电子 衍射 图 样 是 一 系列 以 直射 柬 为 心 的 同心 加。 


练 习 题 


1, 六 方 晶 系 中 (0001) 面 上 的 结 点 分 布 如 图 9-40 所 示 ，!a| 一 
| oa| 一 2.50 且 ，y = 1206， 请 在 坐标 纸 上 画 出 (0001)* 倒 易 面 
上 的 结 点 分 布 ,并 注 明 长 度 单位 。 


图 9-40 六方 晶 系 中 (0001 ) 面 上 的 结 点 分 布 及 基 矢 am 与 am 


2. 请 计算 立方 晶 系 中 {100} 与 {111} 面 之 闻 的 夹 角 ， 

3. 请 计算 出 六 方 晶 系 中 (117) 和 (1121) 丰 的 法 线 方向 的 指数 。 

4. 请 问 在 立方 晶 系 中 ,与 方向 111] 垂 直 的 晶 面 与 倒 易 面 指数 各 是 
什么 ? 

5. 请 间 与 六 方 品系 中 的 [1111 方 向 垂直 的 晶 面 与 倒 易 面 的 指数 各 
是 什么 ? 

6. 求 立 方 最 系 中 例 易 面 (111)* 的 法 线 方向 及 与 其 垂直 的 正点 阵 撩 
量 。 

7. 求 六 方 晶 系 中 倒 易 面 (1E1)* 的 法 线 方向 及 与 其 重 直 的 正点 阵 尔 
量 。 


.49 . 


8. 求 两 晶 面 《Aijn) 与 〔 和 fp) 交 线 的 指数 【uvw] 与 该 丙 面 指 
数 的 关系 。 

9. 求 点 阵 中 某 一 点 UVW 是 否 在 平面 (AD) 上 的 条 件 。 

10, 请 作 体 心 立方 晶体 的 (112)* 倒 易 王 、 


复 习 是 


1. 请 说 明 什 么 是 倒 易 点 阵 与 倒 易 矢 . 

2. 请 说 明正 , 例 点 隆之 间 的 主要 关系 ， 

3. 试 说 明 倒 易 点 阵 在 晶体 学 计算 问题 中 的 应 用 。 
4. 请 证 明 广 义 歇 带 定律 。 

5. 请 用 侄 易 点 阵 解 释 往 射 图 样 。 
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第 十 章 ”晶体 中 的 坐标 变换 


对 于 某 种 特定 的 点 阵 , 阵 胞 有 不 同 的 取 法 ， 例 如 可 以 取 卡 狗 ， 
也 可 以 取 复 胞 ， 又 如 对 以 三 角形 为 底 边 的 点 阵 , 当 其 以 4BA8 
顺序 排列 时 , 可 以 取 六 方 阵 胞 ， 也 可 以 取 正 交 阵 胞 ; 当 其 以 A4B8C 
4B8C、… 了 顺序 排列 时 , 可 以 到 六 方 阵 胞 ,也 可 以 到 蓉 形 阵 胞 。 对 应 
于 不 癌 的 阵 胞 取 法 ,点 阵 中 给 定 的 点 ,方向 与 平面 的 指数 不 同 。 所 
以 有 必要 讨论 由 于 不 同 的 阵 胞 取 法 引起 的 点 \ 线 , 面 指数 的 变化 。 


一 、 坐 标 变换 


如 果菜 -点 阵 , 以 两 种 方式 移 取 阵 胞 ,它们 的 基 矢 分 别 为 mm、 
Qa 和 bb、b,、 Bb;, 则 这 了 两 弓 坐 杯 费 (任意 坐标 系 ) 之 间 的 变换 关 
系 是 : 

b, = sg 十 oa + sa 
而 一 sa sp 十 at (10-1) 


bb， = ut s90 十 sd 


和 
a 一 tub, + TB + 5b, 
A 一 tb, + 1b, + 6 {10-2) 
a; 一 tb + tb + sb 

或 写成 矩阵 型 式 ; 
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和 |: 
at Bi bs fb, 
BR 
a ty ty 1 lb, 
同时 ,可 以 简写 成 : 
[bi} = [si[a] 《10-3) 
[a] = [Ié]} (10-4) 


将 (10-4) 左 乘 [s:], 有 [: 
[sjla] = i1171[8] 

得 到 : 

[68] = fs:][z1[8] 
所 以 : 

[si1[:1 = £1] 
[站 为 单位 矩阵 ， 同 样 的 方法 可 以 得 到 : 

[rl{s] = {71] 
所 以 上] 与 [#1 互 为 逆 矩 阵 . 

下 面具 体 讨论 几 种 情况 时 的 闪 标 变换 矩阵 。 


(一) 面 心 立 方 复 胞 与 其 对 应 的 床上 胞 之 间 的 变换 


图 10-1 给 出 了 立方 晶 系 中 的 面 心 立方 阵 胞 基 矢 群 aas ,as 
和 原 胞 的 基 矢 群 ,6,、B， 从 图 中 可 以 看 出 它们 之 闻 的 关系 是 : 


1 1 
bt 

} 1 
bo mt 
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故 有 : 
ee 
2 2 
fm 0 1 1 
2 
1 0 工 
2 2 
1 1 0 
= : 0 1 1 (10-5) 
1 0 1 


图 10-1 耐心 立 立方 阵 息 的 基 和 拓 套 a,、 a、 GaG) 和 共 头 胞 的 
东 矢 群 8,、b,, bb 


(二 ) 剧 心 立方 复 胞 与 其 对 应 的 原 胞 之 间 的 变换 关系 
图 10-2 给 于 了 体 心 复 胞 与 其 对 应 原 胞 的 基 矢 群 @i、@、@ 与 
bb,.b,. .图 中 绘 出 了 G1\ A a 构成 的 活 雹 的 一 部 分 ， 以 及 与 该 
阵 移 相依 的 三 个 阵 乃 ，. 原 胞 的 基 矢 分 别 指向 这 三 个 降息 的 体 心 . 
于 是 两 个 基 矢 群 之 闻 的 关系 为 : 
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也 呈 ~- ed GZ; 十 他 3 
故 有 : 
1 下， 一 上: 
2 2 2 
re 

2 2 2 
1 _l 1 
芝 2 2 
1 1 一 

1 

= —|—1 1 1 10-6 

3 I ) 

1 一 一】 1 


2 


十 10-2 栖 心 立方 复 胞 与 其 对 应 原 胞 的 基 失 和 群 a,、er、es 
与 如 ,56,53; b,.5:、.b， 分 别 指向 四 sasas 所 
构成 的 阵 胞 要 邻 的 三 个 阵 胸 的 体 心 
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(三 ) 六 方 晶 系 中 ,六 方 与 散 形 阵 移 之 间 的 变换 关系 


在 六 方 晶 系 中 ,可 以 选用 以 ai、m 为 基 和 失 群 的 六 方 阵 胞 , 如 
10-3 (a)、(b) 所 示 , 也 可 以 选用 以 qa,6,e 为 基 矢 群 的 正 交 系 
复 胞 ,如 习 10-3(c)、(d) 启示，(b) 和 (4d) 分 别 为 (a) 与 (c) 在 基 
面 上 的 投影 。 于 是 两 个 坐标 系 有 如 下 的 关系 : 

a=ma, : 
b= ai 20, 


C= 


4; 


a 
tb ‘dy 
图 10-3 六 方 点 阵 中 的 六 方 阵 腹 与 正 交 阵 物 


《4),《b》 为 六 方 阵 胸 中 的 基 矢 avai\c 与 其 在 基 面 上 的 投影 ; 
Kc).Cd) 为 正 交 阵 腹 中 的 基 矢 qvbve 与 其 在 基 面 上 的 投影 


它们 之 闻 的 算 阵 形式 为 ; 


此 窜 85 2 


ja ] 1 0 oe 
1 2 0 


|. 
© J 0 0 1 le 


前 面谈 到 攻 形 品系 可 以 并 人 六 方 晶 系 、 下 面 考察 这 两 个 基 矢 
群 之 间 的 关系 ， 此 时 将 六 方 阵 胞 的 c 轴 记 为 oa. 

图 10-4(a) 给 出 了 六 方 阵 胞 和 萎 形 降 胞 的 基 矢 群 @、 %、 
和 如 .bb， 点 阵 的 基 面 以 4BC A4BC.…… 方 式 排列 ， 如 果 基 矢 
a ,a， 所 在 的 层 为 4 诗 , 则 5.6;、b, 的 指 疝 为 B 屡 上 的 3 个 结 点 ， 
图 10-4(b) 为 (a) 所 示 之 点 阵 在 基 面 上 的 投影 ,各 结 点 边 都 标 上 上 了 


其 相应 的 a 轴 高 度 。 4 层 的 qm 坐标 为 0、1,…; B 层 为 es 


{10-7) 


Ld 


C 谋 为 全 从 图 10-4 中 看 出 ， av ez Gi 与 b.、 b,、 Bb 这 


多] 和 一 一 一 一 一 一 一 一 一 一 


图 10-4 六方 阵 唤 与 菱形 阵 胞 


《ai 六方 陈 肌 与 闭 形 阵 胞 > 两 组 基 矢 群 分 别 记 为 | 各 b, ,bs bss 

点 阵 以 4BC4BC… 方 式 排列 ，au vaa 在 4 层 上 ， Pb bs 指向 B 

层 上 的 结 点 位 置 ;《b) 两 种 阵 胞 首 基 而 上 的 级 影 ，4、8,C 层面 上 的 
1 


结 点 位 置 分 别 皮 以 0、 地 、 子 


eg， 


两 组 基 矢 之 加 的 关系 为 ; 


1 
3 3 
el te 
得 到 : 
2 1 1 
F] 一 二 二 1 1 (10-8) 
= 1 


二 、 两 组 倒 易 阵 胞 基 矢 群 之 问 的 变换 


对 应 于 正点 隆 中 的 两 组 基 舌 群 1 GE， 与 bb,.b,, 其 价 
易 点 阵 也 有 两 组 基 矢 群 oz 、a# .ay 与 本、B、 丸 。 如 果 已 知 正点 
阵 中 两 组 基 矢 群 之 间 的 变换 拭 阵 [9]、[?]， 则 可 以 找 出 与 它们 要 
对 应 的 两 组 倒 易 点 阵 基 矢 群 之 间 的 关系 、 
利用 正 、 倒 点 阵 之 间 的 关系 可 以 得 到 ; 
afta{arta:a—m3= b:.bttb,. b+ b, 
' 本 , 将 (10-1) 式 代入 上 式 , 有 : 
a aftra:arta .a 
= (sa so0 十 st ) + Be 
+ {sat sa 七 ai) . bt 
十 【riG so + sa0,) , bs 
整理 后 得 到 : 
a :at at.a+ ar. a 
wa (sb Tt sb t sb) . a 
+ Csvubr 十 snb? + sb*) . @, 
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十 (sb 村 sb 十 sb ) * oo; 
比较 上 式 表 边 的 了 系数 ,可 以 得 到 : 
ar = subt 上 sb 十 sa? 
ay 5 sub? 十 1 可 十 snub? (10-9} 
oa: = b+ sb + cbs 
即 有 : 
[a*] = [7 6*] (10-10) 
间 理 可 得 ; 
[b*] 一 [fas*] (10-11) 
其 中 [ 习 与 [ 杂 分 别 为 [*] 与 各] 的 转 实 乱 阵 。 
让 我 们 以 面 心 立 方 阵 忠 与 其 原 苞 之 间 的 关系 为 例 ， 寻 求 它们 


对 应 的 倒 易 阵 泡 基 矢 之 阅 的 关系 。 
根据 (10-5) 式 可 以 得 到 a¥、@X、 3 与 栈 、 术 、 丸 之 间 的 变 
换 矩 阵 。 
i 0 1 
-让 1 | (10-12) 
全 1 i ， 
所 以 ; 


* l(b 本 
a 2 (b+ 十 b*) 
ar— 1 (br + b?) 
2 

+t) 
于 是 可 以 解 出 : 

下 一 Gy 十 ~ a* 

和 一 一 G# 十 ax 十 Gy 

六 一 一 
鲜于 面 心 立 方 阵 胸 的 加 权 倒 执 阵 胞 的 楼 长 为 2a+; 记 2ev* 一 A?， 
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br 1 1 一 11 Ar 
b+ | 一 一 :1 1 1 || 4x {10-13) 
bx 1 一 1 1 | A 


(10-12) 式 与 体 心 立方 阵 胞 与 其 原 胞 基 矢 群 之 间 的 容 换 关系 
《10-6) 式 相同 ， 


三 、 对 应 两 组 其 矢 群 对 途 胞 内 
几何 元 素 指数 的 变换 


(一 ) 蝇 面 指数 的 变换 


设 正点 阵 中 有 其 一 平面 , 它 在 两 组 基 矢 wavas 和 允 、b,b, 
中 的 指数 分 别 为 《如 4) 和 (hb)、 已 知 两 共 矢 群 之 间 的 变换 
和 矩阵 为 【s1,[+1]。 下 面 寻 求 (hh) 与 《有 bb) 之 间 的 关系 。 
(hk) 与 (hl) 为 同 - 晶 而 在 同一 点 洗 的 两 种 阵 胞 内 的 
指数 。 于 是 与 它们 相应 的 倒 易 矢 一 ha? 十 有 cz 十 ay 与 
gi 一 矶 好 十 总 于 十 2 是 同一 方向 在 不 同 倒 易 基 矢 群 中 的 表 
示 , 所 以 有 8 一 g,, 即 : 
ha 十 at ar 一 hb +t Rb + tb 
将 (10-11) 式 代入 .得 : 
bar ta + 三 全 
= (tar + tar + tar)h, 
+ (ua + t2a + 7af)h, 
+ (ta tt tat tT 40 ) i, 
fh) a 
十 (fy 十 让 十 i) 
+ {hy tt tb + fais) a 
比较 上 式 两 边 的 系数 ,得 a 到; = 
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hk 十 dh 
如 一 fh 十 2 + tl 
l= th TT Bak TF psd 


即 ， 
而 hh 
| 有 | xt Fz “| | 
i i ta ts di 
hs A, 
| - le (10-14) 
i 1» 
同样 的 方式 可 以 得 到 : 


a 
一 中 《10-15) 


h, 
. 
六 六 
比较 (10-4) 式 与 (10-14) 式 和 (10-3) 式 与 (10-15) 式 可 以 看 出 , 在 
两 组 基 和 关中 同一 晶 面 的 曲面 指数 之 冰 的 变换 关系 与 这 了 两 组 基 拓 之 
间 的 变换 关系 相同 。 

例如 某 一 晶 面 在 六 方 唱 系 中 的 指数 为 《iD ， 在 正 交 晶 系 中 
指数 为 《〈efg); 则 根据 (10-7) 式 得 钊 : 


2 1 0 0|| 
了 一 [1 2 90] 
此 0 0 1M: 


同 理 ,如 果 一 个 晶 面 在 六 方 阵 胞 中 的 指数 为 《hh!), 在 苏 形 隆胸 中 
指数 为 《HKL), 则 根据 (10-8) 式 有 : 


H 2 1 中 
1 
一 】 1 1 
3 中 
IL 一 1 一 2 1 11? 


于 是 六 方 阵 胞 中 的 (101) 面 为 莹 形 跨 胞 中 的 (100) 耐 ， 六 方 咽 萎 中 


» 200 。 


的 (110) 面 为 次 形 阵 移 中 的 (101) 面 。 


《二 ) 点 的 坐标 与 方向 指数 的 变换 


设 在 某 一 正点 阵 中 有 一 -特定 点 或 方向 ， 它 们 在 该 点 阵 的 两 组 
基 矢 群 中 的 指数 分 别 为 tviwnvtsv2w i 或 tt、 [was 了 ,两 基 
矢 群 之 癌 的 变换 矩阵 为 [sl、[#]。 下 面 寻求 twit 与 络 pzta 之 
间 的 关系 。 
[av] 与 [watota] 为 一 个 方向 在 同一 点 阵 中 的 两 种 阵 乃 
内 的 表达 形式 .于 是 它们 对 应 的 于 移 矢 二 十 十 zi0sy 
r= tb + vb 十 wb 应 有 7 二 7 了: 
Mm mt wa = ub, t+ vb wb 
将 (10-1) 式 代入 ,得 : 
We 十 a + wa 
m= (su 十 sd ts) 
二 (sia 十 so 十 sc) 
二 (540 十 aa 十 $303) 
一 《ft a DL 
fF (st 士 sp + sf) a 
十 《gata 十 5ata 二 $3311) Gs 
比较 两 边 系数 ,得 到 : 
Wi = fur 十 sv 十 fatws 
Ut St 十 sv 十 st 


Ww = S13Hy * #24V > = Sst 


1- a {10-16}) 
Wl Ww 


1 。 


同 理 可 以 获得 ; 


{10-17) 


#7 | 
5 | 一 [| 
2 to 


比较 (10-10) 与 (10-16) 式 和 (10-11) 与 (10-17) 式 可 以 看 出 ， 
在 同一 点 阵 的 两 组 基 矢 和 中， 某 一 点 或 方向 指数 之 间 的 变换 关系 与 
| 这 两 组 基 矢 的 对 让 的 倒 易 基 矢 之 间 的 变换 关系 相同 ， 


四 、 应 用 举例 
| (一 ) 六 方 晶 系 中 的 方向 指数 

第 三 章 中 我 们 已 经 谈 到 ,在 一 般 情 况 下 ， 可 以 用 图 10-5 所 示 
的 刀 、bsse 坐标 系 , 按 常规 方法 直接 定 出 四 指数 [wviw] 中 的 三 
指数 HV\W, 再 按 ¥== 一 人 十 乡 ) 计算 出 ,就 方便 地 获得 了 方 
向 的 米 勒 - 布 拉 维 指数 。 疝 时 淡 到 号 、B,、e 坐标 系 与 1、 @、c 
坐标 系 加 公式 (3-2) 等 价 。 下 面 让 我 们 从 坐标 变换 的 角度 来 给 以 
证 明 。 


图 10-5 六 方 晶 系 中 的 a ae 与 妃 ,,,c 坐标 系 之 间 的 关 
系 ， 一 二 ， 半 … 等 数字 分 别 标明 两 坐标 之 间 的 投影 
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10-5 可 以 看 出 aq、 qs、e 与 如,bive 两 坐标 系 之 问 的 关 
系 为 : 
b, - 2 十 2 


b, 一 此 十 20) 


| 
即 ; 
2 1 0 
-|1 2 0 一 95 
0 0 
1 
站 25 一 > 
a b,) | 
人 2 (—b, 十 26,) 
e 一 
即 ; 
2 一 1 0 
0 2 0 | = [2] 
| 0 0 1 


如 果 ave 坐标 系 中 的 方向 指数 记 为 [UV 到 ], ,bve 坐标 
系 中 的 方向 指数 记 为 [xpztw ], 则 按 (10-16) 与 (10-17) 式 有 ; 


vu 2 1 | 
a 2 | | 
W 0 0 1 lw 
其 有 (3-1) 式 : 
也 一 28 吓 ?> 
下 一 # 十 29 
玉 一 多 
而 : 


» 253» 


也 es 


即 有 (3-2) 式 ; 
4 一 (2 一 如) 


1 
多 二 {28 一 U) 
w= 
《二 ) 判断 加 权 倒 易 点 阵 中 结 点 的 指数 规律 


对 于 同一 点 涟 来 说 ,可 以 取 不 胸 , 也 可 以 取 复 胞 ， 对 于 原 胸 来 
说 ,其 倒 易 点 阵 中 所 有 结 点 的 结构 因数 权重 者 不 为 零 ; 而 对 于 复 
胞 ,其 加 权 倒 易 点 阵 中 员 能 出 现 一 定 指数 规律 的 结 点 。 设 原 胞 的 
坐标 为 B.、B,、Bb, 史 而 指数 为 (8.0), 复 抱 由 的 坐标 为 qv、 
晶 而 指数 为 〈 访 4 它们 相应 移 倒 易 结 点 指 获 自然 分 别 为 如 和 
与 及。 已 知 加 1 可 以 是 任意 整数 , 玉 电 从 坐 标 变 痪 的 角度 寻 
求 hk 的 指数 规律 , 册 求 朴 雇 答 阵 [. 

1. 体 心 复 臣 的 加 权 倒 易 点 阵 中 的 结 点 指数 

图 10-6 给 出 同一 点 阵 的 体 心 复 胞 ( 粗 实 线 ) 和 原 胞 ( 粗 虚 线 )， 
以 及 它们 的 基 矢 群 aveva 入 可 .有 已 。 从 多 中 看 出 ， 两 者 之 
间 的 关系 为 ; 


a ~ 
a,—b, 
d= b+ b, 十 25, 


1 个 0 

[1] = 0 i 0 

1 1 2 

它 表 明 同 一 电 面 在 复 胞 内 错 数 《hI0) 与 在 江 胞 内 指数 《ok 
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于 是 : 


钢 10-6 不 胞 ( 煌 虚线) 与 体 心 复 胞 ( 粗 实 线 ) 和 它们 的 基 
矢 群 bb,,b, 与 PE 


之 间 的 关系 为 : 
Ah, 1 0 0 ][é; 
| 人 1 0 | 
寻 二 1 1 天 北 翅 
即 
,= hh, 
= 


i 一 有 十 名 十 24 
将 上 列 三 式 相 加 ,得 出 : 
玫 十 大 十 方 一 2( 和 十 克 十 站 
由 于 六 如 沪 为 任意 整数 ,所 以 在 体 心 复 胞 的 加 权 倒 易 点 阵 中 , 结 
点 指数 名 i 之 和 必 为 偶数 . 
2. 面 心 复 胞 的 加权 倒 易 点 阵 中 的 结 点 指数 
10-7 给 出 面 心 复 胞 ( 粗 实 线 ) 与 原 胞 ( 粗 虚 线 ) 和 它们 的 基 
矢 群 @ aa 和 如 ,Bb、8， 为 清 杷 起 见 只 画 出 三 层 点 阵 上 的 平 


:205 


图 10-7 面 心 复 胸 ( 粗 实 线 ) 与 原 胞 6 粗 虞 线 ) 和 它们 的 基 
矢 群 a ae 与 和 bs 加 图 中 只 给 出 了 处 在 
别 心 位 置 上 的 结 点 


行 四 边 形 ,只 有 少数 处 在 面 心 上 的 结 点 ， 从 图 中 看 出 ,两 个 基 矢 群 
之 的 关系 为 : 


a 二 bb—b, 
a,™= b+ b, 
a= b+ b+ 26b, 
好: 
i = 0 
| 1 i | 
1 1 2 
于 是 : 


及 一 有 一 避 
多 = 后 十 到 
= 高 十 名 十 24 
可 以 得 至: 
后 十 太一 2 | 
hi 二 = 2(k) 二 4) | 
如 十 有一 2( 机 十 名 十 刁 ) 全 
由 于 如、 刻 、 为 任意 整数 ,所 以 甩 厂 i 必 是 同 奇 或 司 碍 。 
所 以 。 面 心 复 胞 的 加 权 倒 易 点 阵 中 结 点 的 指数 必须 是 局 麻 或 
网 偶 。 
练 习 题 2 
1. 如 图 10-8 所 未 ， 六 方 点 阵 可 以 取 成 三 种 不 同 取向 的 正 交 阵 胸 ， 
它们 的 第 三 轴 都 和 相同。 请 分 列 写 出 这 些 正 交 阵 胞 与 六 方 阵 胞 之 
闻 的 坐标 变换 短 阵 、 a 


轨 10-8 六 方 点 阵 中 的 六 方 阵 胸 aas,e 与 三 个 取向 不 
局 的 正 交 阵 息 0,、 0:、 D,, 它们 的 基 矢 群 分 别 为 bcs 
Cee 和 中 由 
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2. 图 10-9 在 同 -- 点 阵 中 给 出 了 两 组 基 矢 veosa 和 机、 号.5a 
其 中 m 一 如 且 垂直 于 纸 面 。 请 写 出 它们 之 间 的 坐标 变换 关 
系 ,平行 于 a 轴 的 面 MN 在 两 坐标 内 的 指数 和 P 点 的 坐标 


@ ~ 
\ 

站 可 二 和 ® 

EL 

Ee -一 一 攻 

二 
SR 
好 -一 一 一 ~/ » b 六 

的 9 本 ' 电 

名 Ds Dd 


图 10-9 点 阵 中 的 此 个 基 兴 群 G.I, ds 与 b,\6,、 5,, , 
tb 一 4a, 并 和 悟 直 于 纸 面 平面 MN 世系 直 于 纸 面 ,;P 为 点 降 
内 的 一 点 
3. 请 用 坐标 变换 方法 求 底 心 复 胞 的 加 权 倒 易 点 阵 中 结 点 的 指数 
规律 。 
4, 请 写 出 以 对 称心 和 二 次 轴 所 联系 的 坐标 系 之 间 的 变换 矩阵 。 


复 习 题 


1, 请 写 出 两 坐标 之 间 关 系 与 变换 矩阵 的 一 - 般 式 ， 
2. 请 说 明了 两 坐 标 系 与 它们 对 应 的 两 倒 昂 坐标 系 之 闻 的 变换 关系 
有 何 联 系 ? 


i 间 吕 有 和 


3, 请 说 明 向 一 晶 曾 在 两 坐标 系 中 的 指数 关系 如 何 ? 

4. 请 说 明 同 一 方 疝 在 两 坐标 杀 中 的 独 数 关系 如 何 ? 

5. 请 说 明 吕 以 用 坐标 变换 求 得 复 胞 加 权 倒 纺 点 阵 结 点 指数 规律 的 
理由 


附 录 
附录 一 ”电子 衍射 图 的 角 范 转 


电子 衍射 一 般 只 能 记录 8 < 5° 的 衍射 珊 , 这 里 给 出 如 下 简单 
解释 。 

晶体 中 的 原子 ,不 停 地 以 其 平衡 位 置 为 中 心 而 振动 , 称 此 为 执 
运动 。 可 以 用 晶体 中 原子 相对 其 平衡 位 趾 位 移 的 均 方 值 安 描述 
其 运动 范围， 如 果 用 VY 如 表示 原子 相对 平 侨 位 置 的 位 移 ， 如 图 附 
-1 记 示 , 则 当面 闻 拭 wu 二 2V 这 时 ， 由 于 热 运 动 的 影响 ,使 两 平 
面 不 可 分 辩 . 因 此 这 种 剖面 的 倒 易 结 点 即使 与 爱 瓦 德 球 相交 ,也 不 
会 产生 衍射 线束 。 于 是 ,可 以 认为 在 倒 易 点 阵 中 , 有 一 个 以 合 易 原 
点 为 心 ，1/(2w 六 ) 为 半径 的 球 , 称 为 最 大 存在 球 ， 只 有 在 球 内 的 
倒 易 结 点 与 爱 瓦 德 球 相交 才能 产生 衍射 线 。 田 于 电子 衍射 时 ， 电 
子 波长 一般 较 短 ， 所 以 最 大 存在 球 与 爱 瓦 德 球 交 线 只 在 9 角 很 
小 的 范围 内 , 如 图 附 -2 所 示 。 例 如 以 55KY 电压 的 测 Nacl 衍射 
谱 时 ，14 一 0.05 用 ,了 一 2905K 肝 , 可 以 让 中 VY 一 0.23 有 ,所 
以 由 24d sin6 一 4 可 以 算出 当 4d == 0.23 友 Ih 所 8 角 为 3? 左右。 


图 附 -! din = 2Y 生 的 情况 
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NeC} T=29 中 并 
4 0405 有 A 


图 附 -2 ”电子 衍射 中 的 最 大 存 企 球 


附录 二 、 唱 面 的 衍射 斑 与 极点 之 间 的 关系 


讨论 晶 面 的 衍射 丙 与 极点 之 闻 的 几何 关系 有 助 于 理解 单 晶 图 
样 各 种 解法 ,并 且 方 便于 借助 算 机 来 解 衍射 图 谱 ， 


一 、 图 解法 

所 亩 图 和 解法， 就 是 利用 衍射 几何 一 最 面 反 射 概 念 一 一 和 极 
射 投影 几何 ， 直 接 寻 找 照 片上 记录 的 衍射 斑 与 衍射 晶 面 极点 之 癌 
的 关系 。 现在 以 透射 劳 埃 诅 与 其 极点 之 间 的 关系 加 以 说 明 。 为 
此 ,将 极 射 投影 与 照片 重 在 一 起 , 如 图 附 -3 所 示 , 证 极 射 投影 中 心 
与 劳 埃 照片 的 人 射 斑 相 一 致 ,如 图 附 -3(b) 所 示 ,(b) 为 (a) 的 侧 视 
图 。 把 晶体 C 放 在 参考 球 中 心 ， 于 是 某 晶 面 的 衍射 线 和 晶 面 法 线 
都 从 发 出 。 投 影 光源 在 参考 球面 上 的 4 点 ， 和 光 人 射线 也 是 由 
4 点 射 向 晶体 ,投影 而 和 底片 相 重 合 , 记 为 MW 图 中 示 出 了 某 一 
曲面 ， 它 的 衍射 线 与 底片 相交 形成 劳 埃 坦 3 ， 藉 光 人 射线 与 底片 


» 271 * 


@) @) 


图 附 -3 ” 芝 埃 兽 与 衍射 面 极点 之 闻 的 关系 


的 交点 为 0 ,与 劳 埃 3 对 应 的 晶 面 法 线 和 参考 球 交 于 P,， 其 极 
射 投影 为 户 ， 因 为 人 射线 , 簿 射线 和 曲面 法 线 在 同一 平面 内 ,所 以 
劳 埃 并 3 与 其 对 应 的 晶 面 极点 应 在 过 O 点 的 一 条 直线 上 , 如 图 
附 -3(b) 所 示 。 同 时 ， 从 疼 附 -3(a) 中 看 出 P; 与 基 圆 之 闻 的 夹 角 
为 8, 8 为 布拉格 角 . 

这 就 是 透射 劳 埃 斑 与 其 晶 而 极点 之 间 的 几何 关系 。 对 于 背 射 
劳 埃 法 ,也 可 以 作 相 似 的 处 理 , 获得 相似 的 几何 关系 。 


二 、 变 换 网 法 

变换 网 车 是 利用 衍射 几何 与 投影 几何 找到 衍射 瑛 坐标 与 其 有 反 
射 面 极点 方位 第 之 间 的 关 杀 。 对 应 具体 的 照相 方法 ， 作 出 由 衍射 
次 坐标 直接 读 出 极点 方位 角 的 网 格 。 例 如 有 用 于 透射 劳 埃 法 的 染 
区 网 及 用 于 缘 射 劳 埃 法 的 格 氏 网 等 ,下 面 以 格 氏 网 为 例 加 以 涪 明 , 
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在 背 射 劳 埃 照片 上 。 所 有 衍射 毁 部 在 一 条 条 双 曲 线 上 ， 每 
一 条 双 曲 线 上 的 征 都 是 由 属于 同一 个 品 带 的 景 面 反射 的 . 图 附 
-4 给 出 了 车 一 上 品 带 的 背 射 劳 埃 斑 与 其 晶 面 法 线 , 即 心 射 投 影 点 之 
间 的 关系 。 为 了 清末 起见， 而 凋 上 省 去 了 参考 球 ， 且 只 画 出 了 产 
生 人 往 射 细 5S 的 一 :组 凯 桓 。 套 老 球 心 , 蝇 估 和 找 有 影 光 源 丝 在 C 处 , 品 
带 轴 由 虚线 所 示 , 与 信 对 线 旦 第 , 谱 片 机 投影 面 在 一 起 ， 上 与 谷 蕉 
球 介 切 于 0O， 底 片上 记录 了 于 品 蒂 的 衍 对 席 ， 它 们 在 双 曲 线 TK 
上 .产生 衍射 斑 S 的 品 面 ， 计 站 线 与 投影 面 交 十 N， 即 该 晶 厨 的 
心 射 投影 点 为 NN。 对 应 衍射 俯 HK 的 心 射 投 影 点 为 直线 48., 下 
面 寻找 衍射 元 坐标 与 其 品 面 豚 点 之 间 鬼 关系 。 为 此 ， 以 照片 和 投 
影 面 的 共同 中 心 0 为 原点 ,建立 直角 堂 标 系 XOY ,让 OY 与 所 分 
析 的 晶 带 双 曲 线 HK 正 交 . 于 是 衍射 班 S 的 位 置 由 其 在 直角 侍 
标 系 中 的 坐标 x*、y 描述 ， 极 点 的 方位 角 由 Y 和 6 表示 ,它们 分 别 * 
是 极点 的 经 纬度 。 记 0Y 与 48 的 交点 为 『,OF 与 ON 之 间 
夹 角 为 px,0C 与 ON 之 问 夹 作为 由 于 是 : 


图 附 -4 某 晶 贞 的 衍射 更 号 K 和 心 射 投影 点 48, 以 及 
衍射 斑 5 的 极 射 投影 点 的 方位 角 7、6 
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X=— OSsinp 

y= OScosp 

OS = OCtg2w 

ON (ENi sin p) 
OC Of 


-CCFi88/ sin p) 


CFcosy 


tg 一 


FN _ Crigd ©_ ‘tgé8_ 
FO CEsinr sinY 

利用 上 述 关 系 , 在 给 定 昭 社 臣 亢 OC 有 时， 可 以 计算 晶 面 极点 
的 方位 角 7,8 与 其 衍射 斑 位 置 *>、?》 之 问 的 关系 。 1935 年 格 伦 
林 格 (Greninger,A.B.) 利用 这 种 关系 作出 如 图 附 -5(0a) 所 示 的 格 
氏 爽 。 利 用 它 , 可 以 直接 从 照片 上 的 衍射 离 坐 标 〈x ,y) 读 出 其 极 
点 的 方位 角 7Y.、6。 图 附 -5 给 出 了 利用 格 氏 网 将 衍射 病 P 了 转化 为 极 
射 投 影 点 P， 和 心 射 投影 点 P。 的 方法 . 


三 、 衍 射 班 、 心 射 极点 和 极 射 极点 在 直角 坐标 系 内 的 
坐标 关系 


在 计算 机 标定 劳 埃 诅 指数 和 绘制 标准 投影 时 ， 有 时 要 用 到 衍 
射 福 \ 心 射 投影 点 、 极 射 投 影 点 之 间 在 直角 坐标 系 内 的 坐标 关系 . 
图 奉 -6 给 出 缘 射 劳 埃 照片 与 心 射 投 影 点 之 间 的 关系 。 图 中 
为 最 体 、 卫 为 背 射 劳 埃 离 , 六 是 与 已 对 应 的 晶 面 法 线 与 投影 面 的 
次 点 ， 即 心 射 投影 点 。 过 底片 〈 也 为 投影 看) 的 中 心 作 直角 坐标 
XOY ,记忆 点 的 学 标 为 xse\yesw 点 的 坐标 为 tevYes 由 图 可 以 看 
出 它们 之 间 的 关系 为 : : 
Ye ON COR C0(- sin 2 中 ) 
Xa OP OP OP\1l+ cos2¢p 


4. 


~ SO)/ +) 
OPACPAM \ CP 


其 中 CO 为 试 样 到 底片 的 距离 , 记 为 D,xe、ys 为 衍射 斑 坐 标 , 中 


Po Ns /4 
| led | | 
PT 
TELL 
[六 HE NM 
A 


| 
/|\i\\\N 
SS 


心身 投影 网 
(cy 
图 附 -5 格 氏 网 的 使 用 
(a) 用 格 氏 网 测量 背 射 劳 埃 有 照片 ;《b) 将 衍射 设 P 转化 为 
极 射 投影 点 已 ;〈c) 将 条 射 斑 转 化 为 心 射 投影 点 P。 
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图 附 -6 背 射 劳 除 斑 与 心 射 投影 点 之 间 的 关系 


以 在 底片 上 测 出 , 从 而 得 刘 ; 
D 
了 
5 ( 附 -1) 
D 
jz 一 


Det 
以 辣 样 的 方法 ， 能 够 效 得 透射 法 中 劳 挨 旗 与 心 射 投影 之 间 的 
关系 ,由 图 附 -7 可 以 看 出 有 : 


A dg=_ C0 sin 20 
Ya OP oP OP 1— cos20 
~ C00P (CE CO 
OP CP CP CP—CO 
从 而 有 
EE x 
一 VY 十 避 寺 六 十 中 
D Ey 
yr™ -ya ( 附 2) 


人 
“32764 


图 附 -7 ”透射 法 中 劳 埃 兽 与 晶 面 法 线 N 之 间 的 关系 
闸 时 可 以 用 心 射 投影 坐标 表示 衍射 班 坐 标 , 有 : 


es 2D’ 
”Pi 
2D? 《 附 -3) 
一 人 


某 晶 面 的 极 射 投影 与 心 射 投影 之 问 的 坐标 关系 可 以 由 图 附 -8 
获得 。 其 中 尺 是 极 射 投影 中 基 贺 的 半径 , D 与 前 面 意 义 相同 , 极 身 
投影 点 5 的 坐标 记 为 x,,y,.。 于 是 有 : 

*， [人 R 中 R sin 丰 


-一 吃 -一 一 -一 1 — TE 
zs ON ONE2™ ONT cost 


-及 -ON ( 二 <) 一 RR_ 
ON CN CN/ CN+C0 
R ( 附 -4) 


Xe 


D+iVzi t+ 


。 


R 
5 /一 = 一 一 
D+iYyxt y+D 
于 是 利用 ( 附 -1) 一 ( 附 -4? 式 ， 可 以 利用 举 杯 纸 把 劳 埃 照片 转化 成 
心 射 投影 或 极 射 投影 ， 也 可 以 鲍 极 射 投影 或 心身 投影 转化 为 劳 埃 
照片 。 自 然 人 们 不 会 用 坐标 纸 米 完成 这 一 工作 ， 而 是 利用 计算 机 
来 完成 。 


ye 


图 附 -8 极 痢 天 影 与 心 射 投影 之 问 的 关系 


附录 三 ” 极 射 投影 中 两 个 基本 性 质 的 证 明 


极 射 投 影 有 两 个 相关 的 基本 性 质 , 即 : 

一 、 球 面 上 和 任何 两 个 隆之 间 的 夹 佣 ,投影 前 后 保持 不 变 ; 
二 、 球 面 上 的 大 贺 或 小 出 ,投影 后 仍然 为 圆 。 

下 面 将 给 上 述 命 题 以 证 节 ; 
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欧 附 -9 疏 身 投影 中 的 基本 性 质 


图 附 -9 中 参考 球 心 为 M ,投影 光源 在 处 ,图 中 给 出 了 过 参考 
球 心 的 投影 面 (1) ,过 0 作 参 考 球 的 切面 (ID) ,参考 球 上 任 一 极点 P 
的 极 射 投影 为 p, 过 P 点 作 参 考 球 的 两 条 切线 分 别 与 平面 (11) 交 于 
8\R、 则 80 或 RO 是 由 0O 点 引出 的 参考 球 卫 条 切线 ， 于 是 00 
= OP, RO = RP, 日 QR 共用 ,所 以 和 人 DR 涯 AgGPR， 了 名 有 
80R 一 人 QPR， 由 于 p$、pT 分 别 为 PS、PT 两 条 直线 的 极 射 
投影 ,并 且 投影 而 (1) 平 行 于 平面 (ID ,所 以 人 5pT 一 人 OOR, 即 . 
人 5pT = 一 SPT、 由 此 得 到 的 结论 是 : 过 球 而 上 任意 一 点 的 两 条 
切线 的 投影 的 夹 角 等 于 切线 自身 的 夹 朋 。 考 察 参 考 球面 上 的 两 条 
弧 号 与 己 ， 过 它们 的 交点 忆 分 别 作 两 弧 的 切线 为 PQ 与 PR. 而 
两 弧 之 间 的 夹 角 是 由 过 交点 的 切线 描述 的 ,因此 骤 与 ,之 间 的 
夹 角 为 人 <5PT， 两 骤 & 与 ,的 投影 为 %， 与 x;， 它 们 之 间 夹 角 为 
人 5pT。 于 是 基本 性 质 一 得 以 证 明 , 

再 考察 参考 球面 上 的 小 圆 , 它 是 以 4 为 顶点 的 圆锥 与 参考 球 
面 的 交 线 ， 该 圆锥 上 任 一 条 母线 都 是 此 参考 球 的 切线 。 4 的 极 身 
投影 为 se， 圆 锥 上 任 一 条 母线 48 的 投影 为 a5， 小 图。 的 投影 为 
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7， 过 3 点 在 小 圆 “ 所 在 的 平和 内 作 参 考 球 的 切线 , 1; 投影 面 (1) 
交 于 DD。B8D 的 投影 为 5D. 出 于 过 号 点 所 作 的 两 条 切线 B84 与 
BD 相互 很 直 , 所 以 ab 与 bD 也 相互 司 直 。 于 是 小 圆 c 的 投影 7 
有 这 样 的 性 质 ， 邑 过 中 心 4 与 7 上 任 一 点 的 连 线 邦 与 过 该 点 与 7 
相 切 的 直线 垂直 而 有 这 种 属性 的 曲线 为 图 ， 所 以 参考 球 上 的 小 
圆 < 的 投影 Y 也 为 圆 。 应 注意 的 是 : 圆 7 的 中 心 a, 并 不 是 参考 
面 上 的 小 六 cth 心 的 投影， 

由 于 参 落 球 上 的 大 圆 仅 是 小 阅 隐 - :种 特 穆 悄 况 ， 这 里 就 无 须 
再 加 说 明 。 于 是 基本 性 夺 二 得 以 汪 洛 ， 


附录 四 “立方 晶 系 的 标准 投影 
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疼 附 -1t ”立方 系 110 标准 投影 


图 附 -12 ”立方 系 111 标准 投影 
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图 附 -13 ”立方 系 112 标准 投影 
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图 附 -14 ”立方 系 012 标准 投影 
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图 附 -15 立方 系 122 标准 投影 
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图 附 -16 立方 系 013 标准 投影 


图 附 -17 立方 系 113 标准 投影 
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西府 -15 立方 系 023 标准 投影 
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图 附 -t& .立方 系 123 标准 投影 
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靶 诗 -22 立方 系 332 标准 投影 
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区 坠 -23. . 立 克 季 014 标准 投影 
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图 附 -24- 立方 系 f13 标准 投影 :- 
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图 附 -27 立方 系 115 标准 投影 
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图 附 -28 ”立方 系 551 标准 投影 
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